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Kurzfassung
In der vorliegenden Arbeit werden die mikroskopischen Eigenschaften des supraleitenden Zustands
von MgCNi3, MgB2 und einigen Seltenerd-Übergangsmetall-Borkarbiden anhand von Messungen
der spezifischen Wärme untersucht. Der die Supraleitung verursachende COOPER-Paarzustand der
Elektronen wird durch eine Wechselwirkung der Elektronen mit Gitterschwingungen erzeugt. Da-
her wird zusätzlich zur spezifischen Wärme des supraleitenden Zustands auch die des normallei-
tenden Zustands untersucht. Aus letzterer kann unter Berücksichtigung theoretischer Ergebnisse
für die elektronische Zustandsdichte die Elektron-Phonon-Wechselwirkungsstärke bestimmt werden.
Mit Hilfe eines selbstentwickelten Computerprogramms wird außerdem das Frequenzspektrum der
Gitterschwingungen abgeschätzt und mit Ergebnissen aus Neutronenstreuexperimenten verglichen.
Die Energielücke des supraleitenden Zustands kann aus der spezifischen Wärme des supraleiten-
den Zustands bestimmt werden, die ebenso wie das obere kritische Magnetfeld Hc2(0) Hinweise auf
die Elektron-Phonon-Kopplung liefert. Aus der Analyse dieser Ergebnisse und dem Vergleich mit Er-
gebnissen aus Transportmessungen wie der Tunnel- oder Punktkontaktspektroskopie kann gefolgert
werden, inwieweit das BCS-Modell der Supraleitung modifiziert werden muss, um den supraleiten-
den Zustand der untersuchten Verbindungen beschreiben zu können. Dazu stehen sowohl bekannte
Erweiterungen zur Berücksichtigung von verstärkter Elektron-Phonon-Kopplung als auch im Rahmen
dieser Arbeit entwickelte analytische Zweibandformulierungen zur Verfügung.
Untersuchungen an MgCNi3, das sich nahe einer magnetischen Instabilität befindet, zeigen, dass
auftretende magnetische Fluktuationen eine Halbierung der supraleitenden Übergangstemperatur Tc
zur Folge haben. Der unter diesem Aspekt relativ hohe Wert von Tc = 7 K ist eine Konsequenz starker
Elektron-Phonon-Kopplung, die im Wesentlichen durch vom Kohlenstoff stabilisierte Nickelschwin-
gungen getragen wird. Mehrbandeffekte sind in diesem System aufgrund der Dominanz eines der
Bänder an der FERMI-Kante nur für den konsistenten Vergleich unterschiedlicher Experimente von
Bedeutung. So messen Transportexperimente vorrangig die Eigenschaften der schnellen Ladungs-
träger (Band mit der geringen partiellen Zustandsdichte), während die spezifische Wärme über die
Bandanteile mittelt und daher die Eigenschaften der langsamen Ladungsträger (Band mit der hohen
partiellen Zustandsdichte) reflektiert.
Eine erstmalig beobachtete ausgeprägte Anomalie in der spezifischen Wärme des klassischen Mehr-
bandsupraleiters MgB2 (hier mit reinem Bor-10) bei etwa Tc/4 = 10 K kann mittels eines Zweiband-
modells in Übereinstimmung mit erst kürzlich gemachten theoretischen Vorhersagen für den Fall
besonders schwacher Kopplung zwischen den beiden Bändern verstanden werden. Die Stärke der
Interbandkopplung ist auch von praktischem Interesse, da durch das Einbringen von Streuzentren
Hc2(0) zwar erhöht wird, gleichzeitig dann aber auch im Allgemeinen die Interbandkopplung ansteigt,
was eine Absenkung des gemeinsamen Tc ’s beider Bänder zur Folge hat.
Die Analyse der spezifischen Wärme der supraleitenden Phase der nichtmagnetischen Seltenerd-
Nickel-Borkarbide YNi2B2C und LuNi2B2C führt zu dem Schluss, dass sichtbare Effekte des Mehr-
bandelektronensystems sowohl von der Masse auf dem Platz der Seltenen Erde, als auch des Über-
gangsmetalls [untersucht an Lu(Ni1−xPtx )2B2C] abhängig sind.
Das Signal des in der spezifischen Wärme des antiferromagnetischen HoNi2B2C sichtbaren supra-
leitenden Phasenübergangs ist kleiner als erwartet. Die Diskrepanz entspricht etwa einem Drittel
der elektronischen Zustandsdichte und deckt sich in etwa mit Ergebnissen zu den ebenfalls magne-
tischen Systemen DyNi2B2C und ErNi2B2C. Im Rahmen des Mehrbandmodells kann das als natür-
liche Konsequenz des unterschiedlich starken Einflusses des Magnetismus auf die verschiedenen
Bänder gedeutet werden.
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Einleitung
Die Eigenschaften supraleitender Materialien werden seit der Entdeckung der Supraleitung [Onn11] intensiv
erforscht, um das Verständnis des supraleitenden Zustands stetig zu verbessern. Im Vordergrund steht da-
bei das Ziel, die besonderen magnetischen und elektronischen Eigenschaften dieses exotischen Zustands zu
nutzen. Die Suche nach Supraleitern mit hoher Übergangstemperatur Tc , die naturgemäß besonders attraktiv
für Anwendungen sind, stellt eine besondere Herausforderung dar. Prominente Beispiele sind die Entdeckun-
gen der Kuprat-Hochtemperatursupraleiter mit Übergangstemperaturen bis ∼ 130 K [BM86, SCGO93] und
der Supraleitung in MgB2 mit Tc ≈ 40 K [NNM+01]. Um eine systematische Suche nach solchen Materialien
effizient betreiben zu können, ist eine stetige Verfeinerung theoretischer Modelle unabdingbar. Konventionelle
Supraleiter können im Rahmen einer von Bardeen, Cooper und Schrieffer entwickelten Theorie (BCS1-Modell)
[BCS57a, BCS57b] oder ihrer von Eliashberg erweiterten Form [Eli60] beschrieben werden. Die Austausch-
bosonen der zur Supraleitung führenden Wechselwirkung sind in der Regel Schwingungsanregungen des
Atomgitters (Phononen). Um die Gültigkeit dieser Theorie für eine supraleitende Verbindung zu überprüfen,
müssen drei mikroskopische Charakteristika des Materials bekannt sein:
1. das Spektrum der Gitterschwingungen (Phononenspektrum),
2. die elektronische Zustandsdichte an der FERMI-Kante und
3. die Wechselwirkungsstärke der Elektronen mit den Gitterschwingungen.
Das Phononenspektrum wird mit Hilfe von Neutronenstreuexperimenten bestimmt, die elektronische Zustands-
dichte kann aus Bandstrukturrechnungen ermittelt werden. Die Wechselwirkung zwischen Elektronen und
Phononen bestimmt man mittels Tunnel- oder Punktkontaktspektroskopie. In der Realität erweist sich dieses
Konzept trotz der bereits hohen experimentellen Herausforderung als meist zu einfach, da die in Festkörpern
vorliegende Vielzahl von Anregungszuständen, die den supraleitenden Zustand beeinflussen können, unbe-
rücksichtigt bleibt. So können magnetische Anregungen die supraleitende Phase schwächen oder vollstän-
dig unterdrücken [AG61]. Auch Besonderheiten der Bandstruktur können eine Rolle spielen, beispielsweise
sind die Eigenschaften des supraleitenden Zustands von MgB2 quantitativ nur unter Berücksichtigung zwei-
er getrennter Ladungsträgergruppen zu verstehen. Weitere Einflüsse wie die Wechselwirkung zwischen den
supraleitenden Elektronen und Kristallfeldanregungen2 einem kristallelektrischen Feld sind größtenteils noch
unverstanden.
Für die vorliegende Arbeit wurden drei verwandte Systeme mit unterschiedlicher Komplexität bezüglich der
Elektronenstruktur und nicht phononischer Anregungen für eine detaillierte Analyse sowohl der Mehrband- als
auch der magnetischen Einflüsse auf die Supraleitung ausgewählt. Das sind der Mehrbandsupraleiter MgB2,
sowie der sich nahe einer magnetischen Instabilität befindliche neu entdeckte Supraleiter MgCNi3 und schließ-
lich die Klasse der sowohl Supraleitung als auch Magnetismus aufweisenden Seltenerd-Übergangsmetall-
Borkarbide. Als bevorzugte Messgröße wird die spezifische Wärme genutzt. Kalorimetrische Messungen sind
volumenspezifisch, so dass Einkristalle nicht erforderlich sind. Die spezifische Wärme bildet gleichzeitig die
1Bardeen Cooper Schrieffer
2Bei Seltenerdverbindungen auftretende Anregungen von f -Elektronen (der Seltenerdatome), die nicht direkt an der metallischen
Leitfähigkeit bzw. der COOPER-Paarbildung im supraleitenden Zustand beteiligt sind.
1
2 EINLEITUNG
Abbildung 1: Ordnungstemperatur von
RNi2B2C aufgetragen gegen den DE GEN-
NES-Faktor des jeweiligen Seltenerdions R3+.
Die Kreise (Quadrate) geben die supraleitende
(magnetische) Übergangstemperatur Tc (TN )
an. Die Linien dienen der Orientierung.  J(J + 1)
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Eigenschaften des Elektronensystems und des Atomgitters ab und lässt außerdem noch Aussagen über die
stattfindenden Wechselwirkungen zu. Zur Analyse des supraleitenden Zustands eines Materials mittels der
spezifischen Wärme muss der durch die Supraleitung verursachte Anteil der spezifischen Wärme von dem
durch den Normalzustand bestimmten Beitrag getrennt werden. Eine solche Separation kann durch eine Re-
ferenzmessung in magnetischen Feldern, bei der der supraleitende Zustand zerstört wird (µ0H > µ0Hc2), er-
reicht werden. Dieses Verfahren führt allerdings nicht immer zum gewünschten Ergebnis, da durch das äußere
Magnetfeld andere im Festkörper vorkommende Anregungen, wie beispielsweise die Fein- und Hyperfeinstruk-
tur, verstärkt werden, so dass die Messung im Magnetfeld nicht mehr den Normalzustand repräsentiert. Um
diese Effekte zu minimieren, wurde im Zuge der vorliegenden Arbeit ein bisher kaum genutzter Zugang ge-
wählt, bei dem die spezifische Wärme in einem ausgedehnten Temperaturbereich modelliert wird.3 Messun-
gen in Magnetfeldern werden dabei lediglich zur Orientierung genutzt. Dazu wurde basierend auf einfachen
Modellannahmen ein Computeralgorithmus entwickelt, der zuverlässig und schnell den durch Gitterschwin-
gungen verursachten Anteil der spezifischen Wärme bestimmt. Die phononischen und auch elektronischen
Eigenschaften supraleitender Materialien können so mit relativ geringem Aufwand zumindest näherungsweise
aus der spezifischen Wärme bestimmt werden.
Der neue PEROVSKIT-Supraleiter MgCNi3 befindet sich aufgrund des hohen Nickelanteils nahe einem ferro-
magnetischen Phasenübergang,4 der jedoch nicht erreicht wird. Tatsächlich zeigt MgCNi3 Supraleitung mit
einer Übergangstemperatur von Tc ≈ 7 K. Aus Bandstrukturrechnungen ist bekannt, dass zwei voneinander
nahezu entkoppelte Bänder die FERMI-Kante schneiden, eines davon mit einem Beitrag von ungefähr 85 %
zur Gesamtzustandsdichte. Hier soll insbesondere der Einfluss der ferromagnetischen Instabilität auf die Su-
praleitung untersucht werden. Beide Phänomene werden durch die Ni-3d-Zustände dominiert [RWJ+02].
Der Einfluss der Struktur des Elektronensystems auf die Supraleitung zeigt sich besonders deutlich bei MgB2.
Die Situation an der FERMI-Kante kann durch zwei effektive, schwach koppelnde Bänder beschrieben werden.
Diese unterscheiden sich besonders in ihrer Ankopplung an die Gitterschwingungen, was bei verschwindender
Interbandkopplung zu deutlichen Unterschieden in ihren jeweiligen intrinsischen Phasenübergangstemperatu-
ren Tc führen würde. Die stark unterschiedliche Elektron-Phonon-Wechselwirkung in den jeweiligen Untersys-
temen und die relativ schwache Interbandstreuung spiegelt sich in deutlich unterschiedlichen Energielücken
beider Bänder wider (mit einem Faktor 3− 5 bei T = 0 K), wobei den Bändern eine gemeinsame effektive
Übergangstemperatur zugeschrieben werden muss [SMW59, SW67]. Von Choi et al. wurde basierend auf
3Vergleichbare Ansätze in [MHDH95, WFD+01, WPJ01]
4Die elektronischen Zustandsdichte von MgCNi3 zeigt eine VAN HOVE-Singularität.
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Rechnungen im Rahmen des Zweiband-ELIASHBERG-Modells eine Verteilung der Energielücke innerhalb der
beiden Bänder vorhergesagt [CRS+02a, CRS+02b], deren experimentelle Nachweisbarkeit kontrovers disku-
tiert wird [MAJ+04, CRS+04]. Bisherige Untersuchungen der Energielücken von MgB2 beschränkten sich im
wesentlichen auf Spektroskopieuntersuchungen [SZGH03]. Die Bestimmung der Energielücke aus der spezi-
fischen Wärme ist komplizierter und modellabhängig, weshalb sie überwiegend für Abschätzungen genutzt
wird. Transportmessungen wie die Tunnelkontaktspektroskopie werden von den FERMI-Geschwindigkeiten der
Ladungsträger beeinflusst und sind daher im Allgemeinen durch die Eigenschaften der schnellsten Quasiteil-
chen bestimmt. Daher ist eine detaillierte Analyse der spezifischen Wärme von besonderem Interesse, denn
diese ist unabhängig von den FERMI-Geschwindigkeiten. Dazu standen polykristalline Mg10B2- und Mg11B2-
Proben zur Verfügung.
Im Gegensatz zu MgCNi3 und MgB2 sind die Seltenerd-Übergangsmetall-Borkarbide RT2B2C (R= Seltene
Erde, T= Übergangsmetall) bereits seit über 10 Jahren Gegenstand der Forschung [CTZ+94, NMH+94]. Die
Gruppe der Seltenerdmetalle wird von den Elementen Yttrium, Scandium5 und den Lanthanoiden6 gebildet.
Sie alle und insbesondere die sich nominell nur in der 4f -Elektronenanzahl unterscheidenden 4f -Metalle (Cer
bis Ytterbium) haben sehr ähnliche chemische Eigenschaften. Systematische Abhängigkeiten findet man bei-
spielsweise in den Ionenradien (Lanthanoidenkontraktion) und dem magnetischen Moment. Abhängig von
der Seltenen Erde und dem Übergangsmetall zeigen die Seltenerd-Übergangsmetall-Borkarbide ein komple-
xes Verhalten, bei dem supraleitende und magnetische Phasen sogar gleichzeitig beobachtet werden können
[CTZ+94, NMH+94]. Abbildung 1 zeigt die jeweiligen Phasenübergangstemperaturen für RNi2B2C in Abhän-
gigkeit vom so genannten DE GENNES-Faktor, der im Rahmen der von Ruderman und Kittel aufgestellten,
sowie später von Kasuya und Yosida erweiterten RKKY7-Theorie die Stärke des Magnetismus des jeweiligen
Seltenerdions angibt [RK54, Kas56, Yos57]. Die RKKY-Wechselwirkung ist die Wechselwirkung lokalisierter
magnetischer Momente über Leitungselektronen. Sie ist relevant, wenn kein Überlapp benachbarter atoma-
rer 4f -Wellenfunktionen auftritt oder dieser nur sehr schwach ist. Im Falle der Seltenerd-Nickel-Borkarbide
wird diese indirekte Wechselwirkung unter anderem über die 5d-Zustände der Seltenen Erde vermittelt. Um
die Identifikation zu erleichtern, ist die entsprechende Seltene Erde am oberen Rand von Abbildung 1 an-
gegeben. Durch den geringen Abstand zwischen magnetischer Ordnungstemperatur TN und supraleitender
Ordnungstemperatur Tc sind die Seltenerd-Nickel-Borkarbide RNi2B2C (mit magnetischer Seltener Erde R)
besser zur Untersuchung des Einflusses des Magnetismus auf die Supraleitung geeignet als beispielsweise
die CHEVREL-Phasen RMo6S8 und RMo6Se8 oder die Rhodium-Boride RRh4B4 [FM82, MF83]. Die elektroni-
sche Zustandsdichte an der FERMI-Kante wird bei den Borkarbiden im wesentlich durch zwei effektive Bänder
bestimmt. Bandstrukturrechnungen haben gezeigt, dass die Kopplung zwischen den Bändern vergleichsweise
stark ist. Entsprechend können über das Probenvolumen mittelnde Messgrößen wie die spezifische Wärme nä-
herungsweise bereits in einem effektiven Einbandmodell verstanden werden [MHDH95, EHMH00]. Das obere
kritische Magnetfeld von LuNi2B2C und YNi2B2C kann wegen der hier wichtigen unterschiedlichen FERMI-
Geschwindigkeiten andererseits nur mit Hilfe des Mehrbandcharakters sinnvoll beschrieben werden [SDF+98].
Trotz ausgiebiger Untersuchungen in den letzten Jahre gibt es noch zahlreiche offene Fragen sowohl zur
Supraleitung als auch zu den magnetischen Phasen [MN01, MFDN02]. Die Symmetrie des Ordnungsparame-
ters wird nach wie vor kontrovers diskutiert [MMEHH01, MTW02, YT03, MWH04]. Erst kürzlich wurde durch
die Analyse der Temperaturabhängigkeit der Energielücke in LuNi2B2C mittels Punktkontaktspektroskopie der
Zweibandcharakter bestätigt und eine ausgeprägte Anisotropie des Ordnungsparameters gefunden [BBT+05].
Die Skalierung der magnetischen Ordnungstemperatur mit dem DE GENNES-Faktor entspricht – unter Be-
rücksichtigung der durch das kristallelektrische Feld verursachten magnetischen Anisotropie – Erwartungen
der RKKY-Theorie [SC05]. Weniger gut verstanden ist, warum auch die Übergangstemperatur Tc der supra-
leitenden Phase grob mit dem DE GENNES-Faktor skaliert (Abbildung 1). Qualitativ wurde dieses Verhalten
bisher im Rahmen der ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie [AG61, SBMW64] behandelt. Die Anwendbarkeit der
ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie, die explizit nur für den Fall kleiner magnetischer Verunreinigungskonzentratio-
nen hergeleitet wurde, hält sich jedoch in Grenzen. So wurde von Cho et al. der Zusammenbruch der DE GEN-
5Aufgrund seiner Lage im Periodensystem und der drei-Wertigkeit von Sc3+
6Die auch mit Lanthaniden bezeichneten 15 auf Barium folgenden Elemente des Periodensystems
7Ruderman Kittel Kasuya Yosida
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NES-Skalierung in einer (Ho,Dy)Ni2B2C-Mischreihe nachgewiesen (kleine schwarze Quadrate in Abbildung 1)
[CHJC96]. Anhand von Messungen der spezifischen Wärme eines HoNi2B2C-Einkristalls soll überprüft werden,
inwieweit die ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie zur Beschreibung ausreichend ist und ob durch eine Erweiterung
dieses Modells auf korrelierte Systeme [MY79a, MY79b, YM79, Mac79, MNM80, ZF81, FZ82] eine bessere
Beschreibung erreicht werden kann.
Aber auch Änderungen der Gitterschwingungen können Tc beeinflussen (in der BCS-Theorie ist Tc direkt
proportional zur Frequenz der Gitterschwingungen8). Diese werden sowohl durch den Abstand der Atome, als
auch durch die Masse der schwingenden Atome beeinflusst. Betrachtet man die nicht magnetischen Seltenerd-
Nickel-Borkarbide, findet man eine beinahe konstante Tc-Zunahme bei Verdopplung der Masse auf dem Platz
der Seltenen Erde mit ScNi2B2C
∆Tc≈1,5 K−−−−−−−→ YNi2B2C
∆Tc≈1,1 K−−−−−−−→ LuNi2B2C. Die Ionenradien der Seltenen Er-
den, r
(
Sc3+
)
= 0,0732 nm < r
(
Lu3+
)
= 0,0848 nm < r
(
Y3+
)
= 0,0905 nm skalieren andererseits nicht mit Tc .
Demnach spielt die Masse der Seltenen Erde für Tc die dominante Rolle, ein Umstand, der bisher nahezu
unberücksichtigt ist.
Mit Hilfe des im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Computerprogramms „HEAT“ soll anhand der spezifischen
Wärme von LuNi2B2C und YNi2B2C untersucht werden, wie die Supraleitung durch diese beiden unterschied-
lichen Effekte beeinflusst wird. Um die Rolle des Übergangsmetallplatzes für die Supraleitung besser zu
verstehen, wurden außerdem eine polykristalline Lu(Ni1−xPtx )2B2C- und eine einkristalline Y(Ni1−xPtx )2B2C-
Mischreihe untersucht.9
8Für Elemente ist das die EINSTEIN-Frequenz, für einfache Verbindungen meist die DEBYE-Frequenz.
9Die im Folgenden verwendete Bezeichnung (Lu,Y)(Ni1−x Ptx )2B2C meint R(Ni1−x Ptx )2B2C mit Seltener Erde R = Lu oder Y.
Kapitel 1
Probenpräparation
Für die in dieser Arbeit vorgestellten Messungen standen polykristalline Materialien [MgB2, MgCxNi3 und
Lu(Ni1−xPtx )2 B2C] sowie qualitativ hochwertige Einkristalle [Y(Ni1−xPtx )2 B2C und HoNi2B2C] zur Verfügung.
Letztere wurden im Rahmen des Sonderforschungsbereichs 463 im Institut für Festkörper- und Werkstofffor-
schung (IFW) hergestellt.
Die Herstellung der polykristallinen Proben gestaltet sich für die drei Systeme ähnlich. Zunächst werden die
Ausgangsmaterialien in Reindarstellung im stöchiometrischen Verhältnis vermischt. Das Pulver wird mittels
eines Presswerkzeugs mit einem Stempeldurchmesser von ∅ = 8 mm bei einem Druck von p = 5× 108 Pa
kalt kompaktiert. Die Seltenerd-Übergangsmetall-Borkarbid-Verbindungen werden nach dem Kaltpressen zu-
nächst in einem Lichtbogenofen unter Argon-Atmosphäre auf einer mit Wasser gekühlten Kupferplatte mehr-
mals aufgeschmolzen und zwischendurch gewendet, um eine optimale Homogenität zu erreichen. Aufgrund
des hohen Dampfdrucks des Magnesiums ist dieser Schritt für MgB2 und MgCxNi3 nicht sinnvoll. Die Proben
werden dann in Tantalfolie verpackt, unter Schutzatmosphäre (180 mbar Argon) in Quarzglas versiegelt und
in einem Rohrofen in mehreren, vom Zielsystem abhängigen Glühprozessen homogenisiert. Die Tantalfolie
soll dabei mögliche Reaktionen insbesondere zwischen Kohlenstoff, Magnesium und Bor mit dem Quarzglas
minimieren. Nach den Glühprozessen werden die Proben in kaltem Wasser rasch erstarrt.
MgCxNi3
Aufgrund der relativ großen Unterschiede zwischen den Siedepunkten der Elemente von MgCxNi3 wurden
zur stöchiometrischen Zusammensetzung 20 mol-% Magnesium addiert [HHR+01b, AHL+02]. Es zeigte sich,
dass die Übergangstemperatur des supraleitenden Zustands leicht mit dem verwendeten Kohlenstoffgehalt
variiert. Das ist mit der Tendenz der Graphitbildung bei der Herstellung zu erklären. So liegen in der stöchiome-
trischen Zusammensetzung grundsätzlich mindestens drei Phasen vor: die supraleitende MgCNi3-Phase, die
nicht supraleitende MgC1−xNi3-Phase und der nicht reagierte Kohlenstoff in Form von Graphit. Der MgC1−xNi3-
Phasenanteil kann durch Zusatz von Kohlenstoff über das stöchiometrische Verhältnis hinaus reduziert werden
[RCJ+02]. Eine optimale Wärmebehandlung besteht aus zwei Stufen. Zunächst wird die Probe für eine Zeitdau-
er von 0,5 h bei 600◦ C getempert, mit einer anschließenden einstündigen Glühung bei 950◦ C. Es hat sich
gezeigt, das zwei bis drei Wiederholungen der Glühvorgänge ausreichend sind, um homogene Proben mit
hohen Tc-Werten der supraleitenden Phase zu erhalten. Höhere Temperaturen und / oder zusätzliche Glühvor-
gänge führen aufgrund des abdampfenden Magnesiums zu einer erhöhten Porösität der Proben, die dann mit
einer zusätzlichen Magnesium-Beimischung aufgefangen werden muss. Geringere Glühtemperaturen führen
zu einer verstärkten Bildung von kohlenstoffdefizitärem MgC1−xNi3, dessen supraleitende Übergangstempera-
tur deutlich reduziert ist [RCJ+02]. Versuche, die so hergestellten Proben in einer Heisspressanlage zusätzlich
zu verdichten und dadurch Korngrenzeneinflüsse zu minimieren, waren nicht erfolgreich und führten in der
Regel zu starker MgNi2-Bildung als Ausscheidungsphase. Vergleiche zwischen Proben mit stark unterschied-
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(a) (b)
Abbildung 1.1: (a): angepasstes Röntgendiffraktogramm einer Mg1,2C1,6Ni3-Probe. (b): angepaßtes Röntgendiffrakto-
gramm einer Mg1,110B2-Probe. Symbole: Messpunkte. Durchgezogene Linie: RIETVELD-Anpassung. Striche: Reflexla-
gen der gefundenen Phasen. Kurve im unteren Bereich: Differenz zwischen Messung und Anpassung. Die Sturkturbilder
zeigen die PEROVSKIT-Struktur von MgCNi3 und die hexagonal geschichtete Struktur von MgB2.
lichen Restwiderständen,1 zeigen, dass die Korngrenzen keinen wesentlichen Einfluss auf die supraleitenden
Eigenschaften haben, so dass die relevanten gemessenen physikalischen Größen als intrinsisch für MgCNi3
angesehen werden können. Abbildung 1.1(a) zeigt das Röntgendiffraktogramm einer Mg1,2C1,6Ni3-Probe. Eine
RIETVELD-Analyse [RC90] ergibt einen Fremdphasenanteil von ≈ 10 Vol.-% Kohlenstoff in Graphitmodifikati-
on und etwa ein bis zwei Vol.-% Magnesiumoxid. Durch den hohen Kohlenstoffanteil liegt der MgC1−xNi3-
Phasenanteil unterhalb der Nachweisgrenze. Die Gitterkonstante der MgCNi3-Phase wurde in Übereinstim-
mung mit Literaturwerten [AHL+02] zu a = 0,38107(1) nm bestimmt.
MgB2
Es hat sich gezeigt, dass die Qualität der MgB2-Proben und insbesondere der Wert von Tc durch Addition von
10 mol-% Bor optimiert werden können. Die optimale Wärmebehandlung der MgB2-Proben besteht aus einer
zweistündigen Glühung bei 900◦ C. Dieser Prozess wird zweimal wiederholt, um eine möglichst homogene
Probe zu erhalten. Um auch hier dem hohen Dampfdruck des Magnesiums entgegenzuwirken wird ein Stück
Magnesium getrennt in Tantalfolie verpackt und mit in das Quarzglas gegeben. Die so erhaltenen relativ po-
rösen MgB2-Proben werden in einer Heisspressanlage verdichtet. Diese nachträgliche Behandlung ist nötig,
um eine möglichst dichte Probe mit geringem Restwiderstand ρ (Tc) zu erhalten und den Einfluss der Korn-
grenzen zu minimieren [FLM+01]. Anders als bei MgCNi3 entstehen hier aufgrund größeren Härte von MgB2
keine mittels Röntgenmessungen nachweisbaren Ausscheidungsphasen. Abbildung 1.1(b) zeigt das Röntgen-
diffraktogramm einer Mg1,110B2-Probe. Die RIETVELD-Analyse [RC90] ergab einen Fremdphasenanteil von
≈ 5 Vol.-% Magnesium und ≈ 4 Vol.-% Magnesiumoxid. Die Gitterkonstanten der Mg10B2-Phase wurden zu
a = 0,30861(1) nm und c = 0,35227(1) nm bestimmt.
Seltenerd-Übergangsmetall-Borkarbide
Das optimale Verfahren zur Herstellung polykristalliner Seltenerd-Übergangsmetall-Borkarbid-Proben hängt
von der verwendeten Seltenen Erde ab. Für Seltene Erden mit relativ hohem Schmelzpunkt (ähnlich dem von
1≈ 30-fach zwischen den polykristallinen Proben von He et al. und Kumary et al. [HHR+01b, KJM+02]
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Abbildung 1.2: Angepasstes Röntgen-
diffraktogramm einer im Lichtbogenofen
erschmolzenen LuNi2B2C-Probe. Sym-
bole: Messpunkte. Durchgezogene
Linie: RIETVELD-Anpassung. Striche:
Reflexlagen der LuNi2B2C-Phasen. Die
Kurve im unteren Bereich entspricht
der Differenz zwischen Messung und
Anpassung. Das eingefasste Struk-
turbild zeigt die Schichtstruktur der
Seltenerd-Übergangsmetall-Borkarbide
am Beispiel von LuNi2B2C.
Nickel), also die schwereren Lanthanoiden ab Gadolinium (ausgenommen Ytterbium) können die Verbindun-
gen durch Erstarrung im Lichtbogenofen erzeugt werden. Aufgrund der unterschiedlichen Dampfdrücke der
einzelnen Reagenzien ist es nötig, 10 mol-% Bor und 2 mol-% Kohlenstoff hinzuzusetzen. Die Proben werden
mehrmals aufgeschmolzen und zwischendurch gewendet, um eine optimale Homogenität zu erreichen. Die An-
zahl der Aufschmelzprozesse hat kaum Einfluss auf das weitere Abdampfen der einzelnen Elemente, wenn die-
se einmal einlegiert sind oder sich die 1:2:2:1-Phase (R:T :B:C mit R=Seltene Erde und T=Übergangsmetall)
gebildet hat. Um die Homogenität der Proben weiter zu verbessern werden sie in einem Rohrofen nachträglich
über eine Zeitspanne von 14 Tagen bei 1200◦ C wärmebehandelt. Das Röntgendiagramm einer so erhaltenen
polykristallinen Probe ist in Abbildung 1.2 gezeigt. Eine detaillierte Beschreibung zur Synthese der Seltenerd-
Übergangsmetall-Borkarbid-Verbindungen wurde beispielsweise von Freudenberger et al. angegeben [Fre00].
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Kapitel 2
Spezifische Wärme
Die Wärmekapazität eines Festkörpers ist über seine durch Wärmezufuhr erzeugte Temperaturänderung be-
stimmt. Bei quasi statischer Erwärmung gilt (Gleichgewichtswärmekapazität):
C =
δQ
δT
.
Die spezifische Wärmekapazität c wird auf die Masseneinheit (1 kg) oder Stoffmenge1 (1 mol) bezogen. Bei
der Messung der spezifischen Wärme müssen die äußeren Bedingungen berücksichtigt werden. Experimentell
wird die spezifische Wärme bei konstantem Druck, cp bestimmt. Im theoretischen Formalismus wird statt
dessen die spezifische Wärme bei konstantem Volumen, cV verwendet. cp unterscheidet sich von cV aufgrund
der durch die thermische Ausdehnung verursachten zusätzlichen Wärmeänderung:
cp−cV = 9α2BVT ,
mit dem linearen Wärmeausdehnungskoeffizient α , Volumen V und dem Kompressionsmodul B [Kit02]. Die
Differenz zwischen cp und cV ist nur gering und kann insbesondere im Bereich kleiner Temperaturen vernach-
lässigt werden.
Die zugeführte Wärme verteilt sich auf die im Festkörper zur Verfügung stehenden Freiheitsgrade. Daher ist die
spezifische Wärme im wesentlichen durch Gitterschwingungen dominiert. Da die Gitterschwingungen für den
supraleitenden Zustand von besonderer Bedeutung sind, folgt in Abschnitt 2.2 eine ausführliche Behandlung.
Das Elektronensystem liefert in erster Näherung einen linearen Beitrag zur spezifischen Wärme:
cV = γNT + cgitter , (2.1)
dabei ist cgitter der Gitterbeitrag und γN der den Elektronenbeitrag bestimmende SOMMERFELD-Parameter, der
auch für die Supraleitung eine wesentliche Rolle spielt (siehe Abschnitt 3.2). Zur Bestimmung von γN versucht
man üblicherweise, den Residualbeitrag cV /T für T → 0 abzuschätzen, da hier die thermische Anregung des
Gitters (cgitter ) vernachlässigt werden kann. Dazu macht man sich die DEBYE’sche Tieftemperaturnäherung für
akustische Schwingungszweige zunutze [Kit02]:
cgitter =
12π4rkBNA
5
(
T
ΘD
)3
. (2.2)
Die Berechnung einer DEBYE-Temperatur mittels dieser Näherung entspricht meist nicht der Realität, da sich
transversale und longitudinale akustische Schwingungszweige in realen Kristallen oft bis 30 % und mehr un-
terscheiden. Auch ist die T 3-Abhängigkeit meist nur für T . ΘD/50 gut erfüllt. Zur Bestimmung des elektroni-
schen Beitrags für T . 4 K ist diese Näherung im Allgemeinen aber ausreichend.
1Wird dann auch mit „molare Wärmekapazität“ oder „Molwärme“ bezeichnet
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Weitere Beiträge zur spezifischen Wärme resultieren aus der Aufspaltung und Verschiebung entarteter Ener-
gieniveaus im kristallelektrischen Feld eines Festkörpers. Der Einfluss des durch die Ladungsverteilung der
Ionen und Elektronen erzeugten elektrostatischen Feldes auf die nicht kugelsymmetrischen elektronischen
Orbitalniveaus führt abhängig von der Symmetrie der Umgebung zu einer teilweisen oder vollständigen Auf-
hebung der 2J + 1-fachen Entartung. Verbindungen, deren Atome ein magnetisches Moment besitzen, kön-
nen ebenfalls Beiträge zur spezifischen Wärme liefern. In diesem Fall werden die entarteten Energienive-
aus durch paramagnetische Zentren im Festkörper oder durch ein externes magnetisches Feld aufgespalten.
Einen umfangreichen Überblick über Kristallfeldeffekte in 4f -Systemen liefert die Arbeit von Fulde und Loewen-
haupt [FL86]. Auch die Spin-Bahn-Wechselwirkung trägt über die Feinstrukturaufspaltung zur spezifischen
Wärme bei. Die Multiplizität der jeweiligen Aufspaltung errechnet sich entsprechend dem PAULI-Prinzip und
den HUND’schen Regeln. Ein weiterer Beitrag resultiert aus der Wechselwirkung zwischen dem Spin des
Atomkerns und dem Gesamtdrehimpuls der Elektronenhülle. Der relative Abstand der Energieniveaus hängt
hier nur von Kern- und Hüllenspin ab, die absolute Größe vom Wert des magnetischen Moments µ . Dieser
Effekt ist aufgrund der Massendifferenz zwischen Elektron und Nukleon sehr viel kleiner als der durch die
Spin-Bahn-Wechselwirkung verursachte.2 Die entstehende Aufspaltung wird daher als Hyperfeinstrukturauf-
spaltung bezeichnet. Beide Wechselwirkungen geben einen Beitrag zur spezifischen Wärme und sind als
SCHOTTKY-Anomalien („elektronische“-, beziehungsweise „Kern“-SCHOTTKY-Anomalien) bekannt. Diese Ein-
flüsse einschließlich der Kristallfeldaufspaltung können über ein verallgemeinertes SCHOTTKY-Modell beschrie-
ben werden [BCW80, GLD+91]:
cs (T ) =
〈
E2i
〉
−〈Ei〉2
kBT 2
. (2.3)
Die Klammerterme bezeichnen thermische Mittelwerte der Form
〈xi〉 =
∑i fixi exp
(
− EikBT
)
∑i fi exp
(
− EikBT
) ,
mit den Entartungsgraden fi und den Eigenwerten Ei der Energieeigenzustände.
Es gibt viele weitere Anregungsformen, die vor allem bei tiefen Temperaturen wesentlich zur spezifischen
Wärme beitragen können. Die wichtigsten davon sind die Paramagnonen und Magnonen, die oberhalb bzw.
unterhalb magnetischer Phasenübergänge auftreten. Sie sind für die in dieser Arbeit vorgestellten Analysen
und Ergebnisse von MgCNi3 und HoNi2B2C wesentlich. Phasenübergänge selbst äußern sich aufgrund der
geänderten Energiezustände durch charakteristische Sprünge in der spezifischen Wärme. Das sind entweder
latente Wärme erzeugende Übergänge erster Art (beispielsweise magnetische Übergänge) oder die Entropie
erhaltende Übergänge zweiter Art (beispielsweise bei konventioneller Supraleitung).
2.1 Messmethode
Die spezifische Wärme wurde mittels eines PPMS („Physical Property Measurement System“) der Firma Quan-
tum Design bestimmt. Im Modus zur Bestimmung der spezifischen Wärme ermöglicht das System Messungen
in einem Temperaturbereich von 2 K ≤ T ≤ 300 K und in externen magnetischen Feldern bis µ0H = 9 T. Bei
Fertigstellung der Arbeit wurden Messungen bei Temperaturen bis ≈ 0,4 K3 und in Magnetfeldern bis 14 T
möglich.
Die Messung der spezifischen Wärme erfolgt bei konstantem Druck unter Verwendung einer dynamischen
Relaxationsmethode. Dabei wird bei jeder zuvor eingestellten Temperatur für eine festgelegte Zeitspanne eine
wohldefinierte Wärmemenge bei konstanter Leistung adiabatisch an den Probenhalter, der über ein Tieftempe-
raturkontaktfett Apiezon N in direktem thermischen Kontakt mit der Probe steht, abgegeben. Die Temperaturän-
derung des Systems aus Probenhalter und Probe wird aufgenommen, bis sich eine Gleichgewichtstemperatur
2Da das magnetische Moment bei gleichem Drehimpuls umgekehrt proportional zur Teilchenmasse ist.
3Unter Verwendung eines 3He-Systems
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einstellt. Darauf folgt eine über die gleichen Zuführungen ablaufende Abkühlphase, in der die Temperaturände-
rung ebenfalls aufgezeichnet wird. Die zeitliche Änderung der Temperatur hängt mit der spezifischen Wärme
des Systems aus Probenhalter und Probe über
cp =
P (t)−λDraht (T −TBad )
dT/dt
zusammen. λDraht ist die Wärmeleitfähigkeit der Kontaktdrähte, TBad ist die Temperatur des Wärmebads, an
das die Wärme adiabatisch abfließt, und P (t) ist die Leistung der Wärmequelle. Bei guter thermischer Kopp-
lung zwischen Probenhalter und Probe kommt es zu einer zeitlich exponentiellen Annäherung an die Gleich-
gewichtstemperatur des Systems. Der relative Fehler der Methode liegt bei etwa 1 %.
2.2 Modellierung
Die spezifische Wärme eines Festkörpers ist für T & 20 K im Allgemeinen durch den Beitrag der Gitterschwin-
gungen dominiert. Physikalisch ist das zugehörige Frequenzspektrum in harmonischer Näherung durch eine
Linearkombination von optischen und akustischen Schwingungen bestimmt. Die beiden Schwingungstypen
unterscheiden sich nur in ihren Dispersionsbeziehungen. Im Falle der akustischen Schwingungen schwingen
alle teilnehmenden Atome bei q = 0 in Phase. Optische Schwingungen zeichnen sich dadurch aus, dass die
Atome Schwingungen so ausführen, dass ihr gemeinsamer Schwerpunkt bei q = 0 in Ruhe bleibt. Die durch
diese Gitterschwingungen erzeugte spezifische Wärme ist durch
c(T ) = R
∫
∞
0
(
h̄ω
kBT
)2 exp(h̄ω/kBT)[
exp
(
h̄ω/kBT
)
−1
]2 F (ω)dω (2.4)
gegeben. F (ω) ist die zugehörige phononische Zustandsdichte, die in dieser Form4 auch in die ELIASH-
BERG-Theorie der Supraleitung eingeht. Die Bestimmung von F (ω) aus dieser Gleichung ist mathematisch
nicht trivial. So ist der übliche Inversionsansatz über schnelle FOURIER-Transformationen nicht möglich. Al-
ternative Ansätze über eine von Dai et al. vorgeschlagene Inversionsformel [DTGJ90], eine von Chen et al.
vorgeschlagene MÖBIUS-Inversionsformel [Che90, MWD+00] und HERMITE’sche Polynome scheinen zum Teil
brauchbare Resultate zu liefern, sind bisher aber nur in Einzelfällen zum Einsatz gekommen [DTGJ99]. An-
schaulich besteht das Problem der Inversion darin, dass es sehr viele verschiedene Spektren F (ω) gibt, die
zu kaum voneinander unterscheidbaren spezifische Wärme-Kurven c(T ) führen. Bei realen Materialien treten
zusätzliche Komplikationen auf. So ist das Phononenspektrum im Allgemeinen nicht temperaturunabhängig.
Es kann zu einer Verschiebung der Frequenzen zu höheren Werten („phonon hardening“ bzw. „Hartwerden“)
oder niedrigeren Werten („phonon softening“ bzw. „Weichwerden“) kommen. Die Inversion von Gleichung 2.4
kann solche Effekte nicht berücksichtigen, sie liefert immer ein temperaturunabhängiges Spektrum.
Um dennoch einen brauchbaren Eindruck über das die spezifische Wärme bestimmende Phononenspektrum
zu erhalten, wurde im Rahmen dieser Arbeit ein Computeralgorithmus entwickelt, der nicht auf der Inversion
der spezifischen Wärme basiert, sondern eine Anpassung bestehender physikalischer Modelle an die Daten
durchführt. Die Modellierung der optischen bzw. akustischen Schwingungen wurde durch das bekannte EIN-
STEIN- bzw. DEBYE-Modelle realisiert. Im EINSTEIN-Modell ist die spezifische Wärme durch
cE (T ) =
N
∑
i=3
R
(
ΘEi
T
)2 exp(ΘEi /T)[
exp
(
ΘEi /T
)
−1
]2 (2.5)
gegeben. ΘEi = ωEi h̄/kB ist die EINSTEIN-Temperatur. Die spezifische Wärme im DEBYE-Modell hat folgende
Form:
cD(T ) =
2
∑
i=0
3R
(
T
ΘDi
)3 ∫ ΘDi /T
0
dx
exx4
(ex −1)2
. (2.6)
4Gewichtet mit dem Matrixelement α2 (ω) der Elektron-Phonon Wechselwirkung
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Abbildung 2.1: Gittermodellbeiträge zur spezifische Wärme für 2 K< T < 300 K und charakteristische Temperaturen
ΘE ,D = (100...1400) K. (a): spezifische Wärme des EINSTEIN-Modells. (b): spezifische Wärme des DEBYE-Modells.
ΘDi = ωDi h̄/kB ist eine Abschneide-(„cut-off “)-Temperatur, die üblicherweise als DEBYE-Temperatur bezeich-
net wird. Der temperaturabhängige Beitrag der beiden Modell ist in Abbildung 2.1 für charakteristische Tem-
peraturen ΘE ,D = (100...1400) K aufgetragen. Für hohe Temperaturen (hier nur bis Raumtemperatur darge-
stellt) gehen beide Modelle in den DULONG-PETIT-Grenzwert c = NAkB = 8,314 J/molK über. Schwingungen
im EINSTEIN-Modell zeigen keine Dispersion im ~q-Raum und die Form des Frequenzspektrums entspricht
einer δ -Distribution, die hier und im Folgenden als GAUSS-Glocke dargestellt wird. Aus der linearen Disper-
sionsbeziehung im DEBYE-Modell ergibt sich eine quadratische Abhängigkeit im Frequenzspektrum. Damit
folgt:
Fph (ω) = 3Rω2
2
∑
i=0
θ
(
ωDi −ω
)
ω3Di
+
N
∑
i=1
exp
[
−
(
ω−ωEi
)2
/
(
2σ2i
)]
σi
√
2π
. (2.7)
θ (x0−x) ist die durch
θ (x0−x) =
{
0 ∀ x > x0
1 ∀ x ≤ x0
definierte Stufenfunktion.
Abbildung 2.2 zeigt das Frequenzspektrum einer EINSTEIN- und einer DEBYE-Schwingung. Trotz dieser Ein-
schränkungen auf die Form des Gesamtpektrums F (ω) ist die Datenanpassung immer noch nicht trivial und
wird umso komplexer, je mehr Atome pro Einheitszelle sich im zu untersuchenden Material befinden. Auf-
grund der großen Anzahl der auftretenden lokalen Minima für die Parametersätze, die zu einer Konvergenz
der Anpassungsprozedur führen können müssen die Parameter (und damit die charakteristischen Tempera-
turen) von Hand gesteuert werden. Das ist ein zeitaufwendiges und ungenaues Verfahren. Mit Hilfe einiger
mathematischer Optimierungen wurde ein Computeralgorithmus entwickelt, mit dem Datensätze mit hoher
Geschwindigkeit und Genauigkeit ohne Startvorgaben für die Parameter angepasst werden können. Der Algo-
rithmus beruht auf zwei wesentlichen Optimierungen. Zunächst werden zur Anpassung nicht die Messdaten
direkt, sondern die über Temperaturintervalle integrierten Daten angepasst. Dabei werden einige in ∆T = 1 K-
Intervallen ermittelte Integrale zusammen mit dem Integral über den gesamten Messbereich kombiniert. So
ist es möglich, bestimmte unrealistische Parameterkombinationen und negative Parameterwerte sofort auszu-
schließen. Außerdem werden prinzipiell weniger Datenpunkte zur Anpassung benötigt. Der zweite Optimie-
rungsschritt besteht im Zugriff auf gespeicherte Modelldaten der spezifischen Wärme, die in Form der in Abbil-
dung 2.1 gezeigten zwei-dimensionalen Funktionen (Texturen) vorliegen. So wird die in jedem Iterationsschritt
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Abbildung 2.2: Temperaturspektren mit ΘD = ΘE = 300 K. (a): idealisierte optische Schwingung nach dem EINSTEIN-
Model mit σ = 2 (Wendepunkt in der Dichte der Normalverteilung). (b): idealisierte akustische Schwingung entsprechend
dem DEBYE-Model.
zur Anpassung notwendige Neuberechnung der spezifischen Wärme vermieden. Der Algorithmus bildet die
Integrale nur in den vorher festgelegten Temperaturintervallen, mit denen die Anpassung dann durchgeführt
wird. Aufgrund der beschränkten Auflösung der Texturen werden alle benötigten Zwischenwerte des Anpas-
sungsprozesses interpoliert. Ein Qualitätsverlust des Anpassungsprozesses durch diese Interpolation konnte
nicht festgestellt werden. Die Anzahl der verwendeten Schwingungsmoden kann abhängig von der untersuch-
ten Verbindung angepasst werden. Abbildung 2.3 zeigt die prozentuale Temperaturauflösung für jeweils einen
einzelnen Schwingungszweig bei Verwendung von sechs EINSTEIN- und zwei DEBYE-Schwingungsmoden.
Dabei wurde die Temperatur einer einzelnen EINSTEIN- [Teilbild 2.3(a)] bzw. DEBYE-Mode [Teilbild 2.3(b)]
festgelegt, während die Energien der übrigen Moden zufällig verteilt waren. Das Ziel war, die festgelegte Tem-
peratur mit dem Algorithmus zu reproduzieren. Da dies unterschiedlich gut gelingt, je nachdem, ob sich andere
EINSTEIN- oder DEBYE-Schwingungszweige in der direkten Nähe befinden oder nicht, wurden für jeden in Ab-
bildung 2.3 gezeigten Datenpunkt 20000 Frequenzspektren ausgewertet. Die Temperaturauflösung ist dann
durch die Standardabweichung ∆Θ der Einzelmessung von der zu reproduzierenden Modentemperatur Θ
dividiert durch Θ gegeben. Die roten Symbole in Abbildung 2.3 geben das Ergebnis unter Verwendung von
neun Einzelintegralwerten mit ∆T = 1 K-Intervallen und dem Gesamtintegral ohne weitere Optimierungen an.
Für die grünen Symbole wurde die Wichtung der einzelnen angepassten Integralwerte auf eins gesetzt. Die
blauen Symbole entsprechen den grünen, mit dem Unterschied, dass 19 Einzelintegrale angepasst wurden.
Die Rechenzeit hat sich durch diesen Schritt nahezu verdoppelt. Die schwarzen Symbole resultieren aus einer
zusätzlich stärkeren Gewichtung der Einzelintegrale bei tiefen Temperaturen. Die Temperaturauflösung ist hier
für das DEBYE-Modell nur noch bei hohen Θ-Werten und im Falle des EINSTEIN-Modells bei tiefen Θ-Werten
schwach. Beides tritt in realen Materialien selten auf, daher können die mit dem Algorithmus in dieser Form
ermittelten Frequenzspektren bereits als gute Näherungen angesehen werden.
Anharmonische Beiträge
Die Kraft, die das n-te Atom auf seinen Nachbarn ausübt hängt von der chemischen Bindung ab. Diese ändert
sich mit der durch thermische Anregungen verursachten Auslenkung dn dieses Atoms, hängt also von der
relativen Abstandsänderung der Atome ab. Die zugehörige, zunächst unbekannte potenzielle Energie Φ (dn)
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Abbildung 2.3: Temperaturauflösung ∆ΘE/ΘE bzw. ∆ΘD/ΘD des Algorithmus. Entspricht der relativen Abweichung
der mit dem Computeralgorithmus ermittelten charakteristischen Temperatur vom vorgegebenen Wert. (a): fünf EINSTEIN-
und zwei DEBYE-Schwingungsmoden bzw. (b): sechs EINSTEIN- und einer DEBYE-Schwingungsmode bilden den zufällig
generierten Untergrund. Die Farben markieren unterschiedliche Optimierungsstufen des Algorithmus (Details siehe Text).
Rot: nicht optimiert. Schwarz: optimiert.
kann durch eine TAYLOR-Reihe ausgedrückt werden:
Φ = Φ (0) +
dn
1! ∑n
∂Φ
∂dn
∣∣∣∣
0
+
dndn′
2! ∑n
∑
n′
∂ 2Φ
∂dn∂dn′
∣∣∣∣
0
+
dndn′dn′′
3! ∑n
∑
n′
∑
n′′
∂ 3Φ
∂dn∂dn′∂dn′′
∣∣∣∣
0
+ ... .
Der Index 0 bedeutet, dass die Ableitung an der Gleichgewichtsposition durchgeführt wird. Die potenzielle
Energie ist nur bis auf eine additive Konstante bestimmt, also kann Φ (0) = 0 gewählt werden. Außerdem wirkt
im Gleichgewicht keine Kraft, also verschwindet die erste Ableitung ∂Φ/∂dn|0, das Potenzial hat also ein
Minimum. Vernachlässigt man außerdem alle Glieder mit höherer als zweiter Ordnung, ergibt sich die har-
monische Näherung, die dem HOOKE’schen Gesetz entspricht. Die Kraft, die ein Atom auf seinen nächsten
Nachbarn ausübt, ändert sich also linear mit der relativen Abstandsänderung. Die Glieder höherer als zweiter
Ordnung sind Anharmonizitätsglieder. Das Glied dritter Ordnung beschreibt beispielsweise Dreiphononenpro-
zesse. Dabei kann unter Erfüllung der Energie- und Impulserhaltung ein Phonon in zwei Phononen zerfallen
oder bei der Wechselwirkung zweier Phononen ein drittes entstehen. Letzterer Prozess wurde beispielswei-
se für MgO nachgewiesen, wo aus zwei Phononen der Frequenz ≈ 9 GHz ein drittes bei ≈ 18 GHz entsteht
[Shi63]. Von Martín wurden für die DEBYE- und EINSTEIN-Modelle (Formeln 2.5 und 2.6) Korrekturfaktoren
der Form 1/ (1−ci ) vorgeschlagen, um anharmonische Beiträge zu berücksichtigen [Mar91]. Um die Anzahl
der freien Parameter nicht zu groß werden zu lassen, können für den hier verwendeten Modellansatz Ge-
wichtungsfaktoren ≷ 1 für einzelne Moden bei Bedarf freigeschaltet werden. Dabei bleibt die Gesamtzahl der
Moden stets entsprechend der Anzahl der Atome der Verbindung konstant. Das im Anhang A.1 beschriebene
Programm enthält dazu den parameter[8], der auf das Intervall [0,1] beschränkt ist und die relative Gewichtung
zweier Moden so ändert, dass ihre Gesamtgewichtung konstant bleibt.
Kapitel 3
Grundlagen der Supraleitung
Analog zum Teilchenzoo in der Kern- und Teilchenphysik findet sich auch in der Festkörperphysik eine Viel-
falt von kollektiven Anregungen und Quasiteilchen. Nach der Quantentheorie werden diese in Fermionen und
Bosonen unterschieden. Als Fermionen werden Teilchen mit halbzahligem Spin bezeichnet, die der FERMI-
DIRAC-Statistik unterliegen. Bosonen sind Teilchen mit ganzzahligem Spin, die der BOSE-EINSTEIN-Statistik
gehorchen. Während korrelierte Fermionen sich dadurch auszeichnen, dass sie sich in mindestens einer Quan-
tenzahl unterscheiden (PAULI-Prinzip), tendieren korrelierte Bosonen dazu, alle ein und denselben Quantenzu-
stand zu besetzen (BOSE-Kondensat). Erst diese quantentheoretische Betrachtung liefert die Möglichkeit zum
Verständnis von in kondensierter Materie auftretenden Phänomenen wie der Supraleitung und Suprafluidität.
Von Supraleitung spricht man dann, wenn ein Festkörper besondere magnetische Eigenschaften aufweist
und außerdem einen elektrischen Strom widerstandslos leitet. Tatsächlich verhält sich ein Supraleiter wie
ein idealer Diamagnet. Wird beispielsweise ein Supraleiter im normalleitenden Zustand von einem äußeren
Magnetfeld durchsetzt, kann man durch Abkühlen unterhalb seiner Sprungtemperatur die Verdrängung des
magnetischen Flusses aus seinem Inneren erreichen. Dieses Phänomen ist als MEISSNER-Effekt bekannt. Der
Zustand des widerstandslosen Stromflusses wurde erstmalig 1911 von Heike Kamerlingh Onnes in Leiden bei
temperaturabhängigen Widerstandsmessungen an Quecksilber gefunden [Onn11]. Während zur Erreichung
des supraleitenden Übergangs in diesem Experiment noch eine Temperatur unterhalb von etwa 4 K benötigt
wurde, sind heute Kuprat-Hochtemperatursupraleiter mit Übergangstemperaturen bis ∼ 130 K bekannt [BM86,
SCGO93].
Zur Erklärung des Phänomens der Supraleitung wurde 1957 von J. Bardeen, L. N. Cooper und J. R. Schrieffer
eine Quantentheorie der Supraleitung (BCS Theorie) vorgestellt [BCS57a, BCS57b], die die Eigenschaften
vieler supraleitender Materialien zufriedenstellend beschreibt. Die BCS-Theorie beruht auf einer Wechselwir-
kung von je zwei Elektronen, die in Form von COOPER-Paaren einen neuen Grundzustand annehmen und
durch eine kollektive BCS-Wellenfunktion beschrieben werden können. Die Elektronen wechselwirken dabei
über ein nicht explizit messbares Austauschboson, also ein virtuelles Teilchen. Im konventionellen Fall handelt
es sich hier um ein Phonon (Gitterschwingung). COOPER-Paare bestehen aus jeweils zwei Elektronen mit ent-
gegengesetzten Spins und Impulsen. Der Grundzustand des Elektronenpaars ist vom niedrigsten angeregten
Zustand durch eine Energielücke, die von der durch das Austauschboson vermittelten Bindungsenergie und
der COULOMB-Abstoßung der Elektronen bestimmt ist, getrennt. COOPER-Paare haben einen Gesamtspin von
0 und tendieren dazu, alle in ein und demselben Quantenzustand zu bleiben. Sie verhalten sich also wie Bo-
sonen. Elektronen, die sich in Form von COOPER-Paaren in der BCS-Wellenfunktion befinden und mit dem
Atomgitter in Wechselwirkung treten, verlassen den kollektiven Quantenzustand. Dabei stellt sich ein Gleich-
gewicht zwischen aufbrechenden und neu gebildeten COOPER-Paaren ein. Das hat zur Folge, dass COOPER-
Paare einen angelegten Strom widerstandslos durch den Festkörper transportieren. In der einfachsten Form
entspricht die Symmetrie des Ordnungsparameters, der der Amplitude der BCS-Wellenfunktion entspricht, ei-
ner s-Welle. Der Ordnungsparameter kann aber auch richtungsabhängig sein, so verschwindet im Falle der
d-Wellen-Paarbildung die Energielücke entlang Linien im~k -Raum, während sie bei der p-Wellen-Paarbildung
punktuell verschwindet. Auch höhere Symmetrien des Ordnungsparameters sind theoretisch möglich. Statt
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des konventionellen Singulett-Zustands der COOPER-Paare mit Gesamtspin 0 ist auch ein unkonventioneller
Triplett-Zustand mit Gesamtspin 1 möglich. In diesem Fall findet die Wechselwirkung nicht über ein Phonon,
sondern über ein Paramagnon (Spinfluktuation) statt, welches die Spins beider Elektronen parallel ausrichtet.
Dieser Paarungszustand wird beispielsweise in Sr2RuO4 vermutet [IMK+98].
Die BCS-Theorie, die den Grenzfall schwacher Kopplung zwischen den Elektronen und den Phononen be-
schreibt, wurde von Eliashberg erweitert [Eli60], um auch starke Elektron-Phonon-Wechselwirkungen zu be-
rücksichtigen. Die ELIASHBERG-Theorie involviert das gesamte Spektrum der Gitterschwingungen, um zu ei-
ner quantitativen Beschreibung des Zustands der Supraleitung zu kommen. Wie wichtig dieses Konzept ist,
zeigt eindrucksvoll der Isotopeneffekt. In der BCS-Theorie ist die Energielücke proportional zur Energie des
Austauschbosons, die wiederum umgekehrt proportional zur Wurzel der Masse des schwingenden Atoms ist:
Tc ∼
1
Mα
,
mit α = 0,5. Im Rahmen der ELIASHBERG-Theorie kann der Koeffizient α für genügend kleine Werte der
Elektron-Phonon-Kopplung und endlicher COULOMB-Abstoßung zwischen den Elektronen sogar negativ wer-
den [McM67, Car90]. In jedem Fall ist es wichtig, den totalen Isotopeneffekt zu betrachten. Findet man
für ein Element in einer Verbindung keinen Isotopeneffekt, wie beispielsweise für Sauerstoff in den Kuprat-
Hochtemperatursupraleitern [BCJ+87], dann bedeutet das nur, dass die zugehörigen Gitterschwingungen nicht
in den supraleitenden Mechanismus verwickelt sind. Um über Gitterschwingungen, die von anderen Elemen-
ten der Verbindung dominierten werden, Aussagen treffen zu können, müssen für diese Elemente ebenfalls
Untersuchungen des Isotopeneffekts durchgeführt werden.
3.1 Analytische Tc-Formeln
Die Basis der ELIASHBERG-Theorie sind zwei nicht lineare, gekoppelte Integralgleichungen für die Energie-
lücke und die Renormierung der effektiven Elektronenmasse durch die Elektron-Phonon-Wechselwirkung. Die-
se können im Allgemeinen Fall nur numerisch gelöst werden [Eli60, Car90]. Zur Abschätzung der Übergang-
stemperatur Tc im Falle der durch Phononen vermittelten Supraleitung aus der ELIASHBERG-Theorie existiert
eine Reihe von analytischen Näherungen. Die bekannteste, die so genannte MCMILLAN-Formel nähert das
Phononenspektrum1 mittels eines DEBYE-Spektrums an:
Tc =
h̄ωD
1,45kB
exp
[
−1,04 1 + λph
λph−µ?
(
1 + 0,62λph
)] , (3.1)
mit der DEBYE-Temperatur ΘD = h̄ωD/kB und der Elektron-Phonon-Kopplungskonstante λph [McM67]. Das
COULOMB-Pseudopotential µ? beschreibt die gegenseitige Abstoßung der gepaarten Elektronen aufgrund ih-
rer elektrischen Ladung. Dieser Parameter ist für zahlreiche konventionelle Supraleiter bekannt und variiert im
Allgemeinen zwischen 0,10 und 0,15. Um Details des Phononenspektrums besser berücksichtigen zu können,
wurde von Ginzburg und Kirzhnits vorgeschlagen, statt der DEBYE-Frequenz eine logarithmisch gewichtete
Phononenfrequenz zu benutzen [GK72, KMK73]:
ωln
[
1
s
]
= exp
[
2
λph
∫
∞
0
dω
α2ph (ω)Fph (ω)
ω
lnω
]
. (3.2)
Fph (ω) ist das Phononenspektrum und α2ph (ω) die Elektron-Phonon-Wechselwirkungsfunktion. ωln wichtet
niedrige Frequenzen stärker als hohe. Kann das Spektrum durch eine δ -Resonanz bei der EINSTEIN-Frequenz
ωE beschrieben werden, gilt ωln = ωE . Die auf diese Weise verbesserte Tc-Formel lautet [AD75]:
Tc =
h̄ωln
1,2kB
exp
[
− 1 + λph
λph−µ?
(
1 + 0,6λph
)] . (3.3)
1Zur Herleitung der Formel wurde das Phononenspektrum von Niob benutzt.
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Während Gleichung 3.1 ein Spezialfall für ωln/ωD ≈ 0,6 ist, kann Gleichung 3.3 für die meisten realistischen
Phononenspektren angewendet werden.2 Ein Nachteil, der mit der Einführung von ωln verbunden ist, besteht
darin, dass eine genaue Kenntnis des Phononenspektrums und der Elektron-Phonon-Wechselwirkung notwen-
dig ist.
In magnetisch ordnenden Materialien kann es oberhalb der CURIE- bzw. NÉEL-Temperatur auf sehr kleinen
Raum- und Zeitskalen zur Einstellung einer magnetischen Ordnung kommen. Man spricht dann von magneti-
schen Spinfluktuationen oder auch Paramagnonen, die einen supraleitenden Zustand im Allgemeinen negativ
beeinflussen. Zur Berücksichtigung dieses paarbrechenden Beitrags können die Tc-Formeln modifiziert wer-
den. Die entsprechende Elektron-Paramagnon-Kopplungskonstante λsf wird in die Massenrenormierung (im
Zähler) addiert, bzw. als paarbrechender Term (im Nenner) subtrahiert [Rib71, Gri81]. Die in der Literatur ver-
wendeten Tc-Formeln unterscheiden sich in den jeweils verwendeten Vorfaktoren und je nach verwendeter
Ausgangsformel (siehe beispielsweise [BDK+03]). Mit der hier verwendeten Formel 3.3 ergibt sich:
Tc =
h̄ωln
1,2kB
exp
{
− 1 + λph + λsf
λph−λsf −µ?
[
1 + 0,6
(
λph + λsf
)]} . (3.4)
3.2 Renormierung
Die Elektron-Boson-Wechselwirkung führt zu einer Vergrößerung der Elektronenmasse mel , die in den Tc-
Formeln durch die Elektron-Boson-Kopplungskonstanten ausgedrückt wird:
m?el = mel
(
1 + λph + λsf
)
. (3.5)
Im Allgemeinen spricht man bei λph ≤ 0,5 von schwacher, bei 0,5 ≤ λph ≤ 1 von mittlerer und bei λph ≥ 1
von starker Elektron-Phonon-Kopplung. Im letzteren Fall muss λph streng genommen temperaturabhängig
behandelt werden:
λph (T ) = λph (0) + 2
∫
∞
0
dω
ω
α
2
ph (ω)Fph (ω)
[
Z
(
T
ω
)
−1
]
, (3.6)
λph (0) = 2
∫
∞
0
dω
α2ph (ω)Fph (ω)
ω
(3.7)
dabei ist λph (0) der Renormierungsparameter bei T = 0 und α2ph (ω)Fph (ω) die Elektron-Phonon-Spektraldichte.
Z
(
x = T/ω
)
kann für kleine Temperaturen durch
Z (x)≈ Φ
(
9x2
)
, Φ(u) =
1 + 2,6u + 16u2
1 + 65u3
−1,6 u
3 + 4,1u2
u4 + 9
(
u3 + 1
)
genähert werden [KZ78]. Die Elektron-Paramagnon-Kopplungskonstante sollte temperaturabhängig behandelt
werden, falls die Energie der Paramagnonen viel kleiner als die kleinste Phononenenergie ist und λsf ' 0,2 ist.
Anderenfalls kann sie über das ebenfalls paarbrechend wirkende COULOMB-Pseudopotential µ? ausgedrückt
werden. Für λsf (T ) gilt:
λsf (T ) =
6
πkBT
∫
∞
0
dωα2sf (ω)Fsf (ω)
{
−z−2z2ℑ
[
ψ
′ (iz)
]
−z3ℜ
[
ψ
′′ (iz)
]}
, (3.8)
dabei ist ψ(iz) die Digammafunktion mit z = ω/ (2πkBT ) und α2sf (ω)Fsf (ω) ist die Elektron-Paramagnon-
Spektraldichte. Diese nähert man üblicherweise mit einem linearen Term bis zur charakteristischen Frequenz
ωsf . Anschließend klingt sie mit 1/ω3 ab:
α
2
sf (ω)Fsf (ω) = aωθ (ωsf −ω) +
b
ω3
θ (ω−ωsf ) . (3.9)
2Beispielsweise nicht für sehr starke Elektron-Phonon-Kopplung und auch nicht, falls h̄ωph ∼ kBTc (amorphe Supraleiter).
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Je nachdem, welche Festkörperanregungen noch auftreten, sind noch weitere Renormierungseinflüsse vor-
stellbar, wie beispielsweise eine Kopplung der Elektronen mit Kristallfeldanregungen. Die Relevanz dieser
Form der Elektron-Boson-Kopplung für die Supraleitung in Seltenerdsystemen ist noch weitgehend uner-
forscht. Die Renormierung der Elektronenmasse kann über den im Normalzustand messbaren SOMMERFELD-
Parameter der spezifischen Wärme bestimmt werden, der direkt proportional zur effektiven Elektronenmasse
m? ist. In den Tc-Formeln ist der Wert der Kopplungskonstanten bei T = 0 einzusetzen. Trotzdem kann die
Temperaturabhängigkeit der Kopplungsparameter für die Analyse der spezifischen Wärme bei höheren Tem-
peraturen relevant werden. Entsprechend Gleichung 3.5 gilt
γN = γ0
(
1 + λph + λsf
)
, (3.10)
mit dem freien Elektronenparameter γ0 = π2k2BN (0)/3. Der temperaturabhängige Elektronenbeitrag zur spezi-
fischen Wärme lautet demnach:
γ (T ) = γ0
[
1 + λph (T ) + λsf (T )
]
.
Auf die ELIASHBERG-Funktion α2F (ω) kann experimentell nur aus Tunnel- [GHM62, MR65, MR69] und nä-
herungsweise auch aus Punktkontaktspektroskopiemessungen [Yan74, Yan75] geschlossen werden. Eine Be-
sonderheit der letzteren Methode ist, dass die gemessene Spektralfunktion α2tr F (ω) mit Geometrieparametern
des Kontakts skaliert, andererseits liefert sie auch im Falle schwacher Elektron-Phonon-Kopplung und für nicht
supraleitende Materialien überhaupt Ergebnisse.
3.3 Spezifische Wärme im supraleitenden Zustand
Die spezifische Wärme zeigt beim Übergang zwischen normal- und supraleitendem Zustand eines Materials
einen charakteristischen Sprung, der mit der Energieabsenkung der gepaarten Elektronen verknüpft ist. Die
höhere Ordnung im supraleitenden Zustand ist mit einer Entropieerniedrigung verbunden. Da es sich um einen
Phasenübergang zweiter Ordnung handelt, verschwindet die Differenz der Entropie zwischen dem durch ein
angelegtes Magnetfeld µ0H > µ0Hc2 (0) eingestellten normal- und dem supraleitenden Zustand für T → Tc und
T → 0 (NERNST’sches Wärmetheorem). Ob dies der Fall ist, kann durch Integration der zwischen normal- und
supraleitendem Zustand auftretenden Differenz der auf T normierten spezifischen Wärme überprüft werden:
∆S (T ) =−
∫ Tc
T
∆c
(
T ′
)
T ′
dT ′.
Das thermodynamisch kritische Feld Hc (T ) ist über die Freie Energie dF =−SdT mit der spezifischen Wärme
verknüpft:
Hc (T ) =
√
−2µ0∆F (T ) =
√
2µ0
∫ Tc
T
∆S (T ′)dT ′.
Die BCS-Theorie liefert für den supraleitenden Zustand einige universelle Beziehungen thermodynamischer
Größen. Für den Fall endlicher, d.h. nicht verschwindender Elektron-Phonon-Kopplung können diese mit Hilfe
der charakteristischen Phononenfrequenz ωln im Rahmen der ELIASHBERG-Theorie in erster Ordnung erwei-
tert werden [Car90]:
∆c (Tc)
γNTc
= 1,43B1 (x) , (3.11a)
∆c (T )∆c (Tc)
γNTc − γNT
= −3,77B2 (x) , (3.11b)
γNTc
H2c (0)
= 0,168B3 (x) , (3.11c)
Hc (0)
dHc
dT
∣∣
T=Tc
Tc
= 0,576B4 (x) , (3.11d)
B1 (x) = 1 +
53
x2
ln
(x
3
)
, (3.12a)
B2 (x) = 1 +
117
x2
ln
(
x
2,9
)
, (3.12b)
B3 (x) = 1−
12,2
x2
ln
(x
3
)
, (3.12c)
B4 (x) = 1−
13,4
x2
ln
(
x
3,5
)
. (3.12d)
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Die Gleichungen 3.11 beschreiben zusammen mit den Korrekturtermen 3.12 sowohl schwach als auch stark
koppelnde Supraleiter für x = h̄ωln/kBTc in einem Bereich von etwa 5...30.
Hat der Ordnungsparameter des supraleitenden Zustands isotrope s-Wellen-Symmetrie, dann kann die Größe
der Energielücke aus der Temperaturabhängigkeit der spezifischen Wärme bei tiefen Temperaturen bestimmt
werden. Aus der BCS-Theorie können dazu folgende analytische Näherungsformeln benutzt werden [GJS69]:
cel (T )
γNTc
= 8,5exp
(
−1,44Tc
T
)
, ∀ 2,5 < Tc
T
< 6, (3.13)
cel (T )
γNTc
= 26exp
(
−1,62Tc
T
)
, ∀ 7 < Tc
T
< 11,
cel (T )
γNTc
= 2,37
(
Tc
T
)3/2
exp
(
−1,76Tc
T
)
, ∀ 10 < Tc
T
,
wobei die BCS-Theorie für Tc und die Energielücke die Beziehung 2∆ (0) = 3,53kBTc liefert. Analog zu den
Korrekturtermen 3.12 kann mit Hilfe der ELIASHBERG-Theorie diese Beziehung in erster Ordnung auf stark
koppelnde Systeme erweitert werden:
2∆ (0)
kBTc
= 3,53B0 (x) , (3.14) B0 (x) = 1 +
12,5
x2
ln
(x
2
)
, (3.15)
Aufgrund der sehr ähnlichen Abhängigkeit der Gleichungen 3.15 und 3.12d kann die supraleitende Energie-
lücke ∆ (0) aus dem thermodynamisch kritischen Feld µ0Hc (0) über Gleichung 3.11d abgeschätzt werden:[
T
Hc (0)
dHc (T )
dT
]∣∣∣∣
T=Tc
≈ ∆
(0)
kBTc
. (3.16)
Dieser Zusammenhang gilt sowohl für schwach als auch stark koppelnde Supraleiter [Tox65].
3.3.1 Das α-Modell
Zur Berücksichtigung starker Elektron-Phonon-Kopplung existiert eine Reihe von phänomenologischen Erwei-
terungen der BCS-Theorie. Sie alle basieren auf der Skalierung der BCS-Energielücke 2∆ (0) = 3,53kBTc mit
einem Parameter α und können dementsprechend als α-Modell bezeichnet werden [FM65, Cle66, Gub72,
PNS73]. Das Spektrum der Quasiteilchen und die Temperaturabhängigkeit der Energielücke im supraleiten-
den Zustand ist dabei identisch zur BCS-Theorie. Zur Behandlung endlicher Elektron-Phonon-Kopplung wird
der Skalierungsparameter α eingeführt:
α =
∆ (0)
kBTc
.
Während im schwach koppelnden Grenzfall der BCS-Wert durch αBCS = 1,76 gegeben ist, sind im α-Modell
höhere Werte zulässig. Das α-Modell enthält im Gegensatz zu den zuvor beschriebenen Näherungsformeln
(insbesondere Gleichung 3.14) keine quantitative Berücksichtigung des Phononenspektrums, beinhaltet aber
die Temperaturabhängigkeit der supraleitenden Energielücke, die im Folgenden beschrieben wird.
Im BCS-Modell wird der Grundzustand eines Supraleiters durch Linearkombinationen von Konfigurationen
normalleitender Elektronen mit entgegengesetzten Impulsen und Spins gebildet. Die einzelnen Elektronen
gehorchen dabei nach wie vor dem PAULI-Prinzip und der FERMI-DIRAC-Verteilungsfunktion:
f (E) =
1
exp
[
E−E (0)/kBT
]
+ 1
,
dabei ist E (0) die Energie an der FERMI-Kante. Die Energiedifferenz E−E (0) wird dabei durch den BCS-Term√
[E−E (0)]2 +∆2 (T ) ersetzt [BCS57b, PNS73, Gri81]:
f (E) =
1
exp
[√
[E−E (0)]2 +∆2 (T )
/
kBT
]
+ 1
,
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Abbildung 3.1:
Temperaturabhängigkeit der
reduzierten Energielücke
δ (T ) = ∆(T )/∆(0) des BCS-
Modells nach Mühlschlegel et al.
[Müh59]. c
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Nimmt man an, dass die Temperaturabhängigkeit der Energielücke auch bei starker Elektron-Phonon-Kopplung
der der BCS-Theorie entspricht (Abbildung 3.1), dann kann die Energielücke folgendermaßen skaliert werden:
∆ (T ) =
α
αBCS
∆BCS (T ) .
Definiert man eine reduzierte Energielücke δ (T ) = ∆ (T )/∆ (0), dann kann man schreiben:
f (x) =
1
exp
[
α
Tc
T
√
x2 + δ 2 (T )
]
+ 1
,
mit x = [E−E(0)]
2
∆2(0) . Für die Entropie gilt entsprechend der Quantenmechanik:
Sαel = kB ∑
i
ln
[
gi !
fi ! (gi − fi )!
]
,
mit der Besetzungswahrscheinlichkeit fi = gi f (xi ) und Entartungsgrad gi . Ersetzt man die Summe durch ein
Integral, ergibt sich mit gi = 1 unter Verwendung der STERLING-Formel3 schließlich:
Sαel (T ) =−
3α
π2
γNTc
∫
∞
0
dx {f (x) ln f (x) + [1− f (x)] ln [1− f (x)]} .
Für die elektronische spezifische Wärme des supraleitenden Zustands gilt dann:
cel (T )
γNTc
= T
3α
π2
d
dT
∫
∞
0
dx {f (x) ln f (x) + [1− f (x)] ln [1− f (x)]} . (3.17)
3.4 Das isotrope Einbandmodell der Supraleitung
Der einfachste Zugang zur Beschreibung des supraleitenden Phasenübergangs ist das isotrope Einbandmo-
dell (IEM). In diesem kann der supraleitende Zustand mit Hilfe eines einzelnen effektiven isotropen Elektro-
nenbandes beschrieben werden. Das obere kritische Magnetfeld µ0Hc2 (0) und die LONDON’sche Eindringtiefe
können dann auf einfache analytische Formeln reduziert werden.
3ln (n!) = n ln (n)−n + 12 ln (2πn) +
1
12n − ...
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Abbildung 3.2: Abweichung der Näherungs-
formel 3.21 von der exakten Form 3.20 für
unterschiedliche Werte der Elektron-Phonon-
Kopplungskonstanten λph und verschiedene
Streuraten γstreu normiert auf die Energielücke
∆(0) des supraleitenden Zustands [WFM+04].
Das obere kritische Magnetfeld µ0Hc2 (0)
Für Elektron-Phonon-Kopplungsstärken 0,5 ≤ λph ≤ 3,0 kann folgende analytische Formel zur Berechnung
des oberen kritischen Feldes µ0Hc2 bei T = 0 für den allgemeinen Fall der Supraleitung mit Verunreinigungs-
streuzentren benutzt werden [SD02]:
µ0Hc2 (0) = µ0Hc2,cl (0)
[
1 +
0,13hγstreu
kBTc
(
1 + λph
)] (3.18)
und γstreu = vF/lstreu ist die intrinsische Streurate mit Streulänge lstreu und FERMI-Geschwindigkeit vF . Dabei
ist µ0Hc2,cl (0) der Grenzfall für Supraleitung ohne Streuprozesse an Verunreinigungen („clean limit“):
µ0Hc2,cl (0) = 2,37×10−7
(
1 + λph
)2,2 T 2c
v2F
. (3.19)
Die LONDON’sche Eindringtiefe λL (0)
Im Rahmen der ELIASHBERG-Theorie kann die LONDON’sche Eindringtiefe durch [Nam67]:
λ
num
L =
{
πT ω2pl
c2
∞
∑
n=1
∆2 (iωn)
Z (iω)
[
ω2n +∆2 (iωn)
]3/2
}−1/2
, (3.20)
ausgedrückt werden. iωn = iπ (2n−1)T ; n = 0,±1,±2, ... sind die MATSUBARA-Frequenzen, Z (iωn) der Renor-
mierungsfaktor und ∆ (iωn) die Energielücke des supraleitenden Zustands. Für λph < 2,5 kann eine analytische
Näherung für Gleichung 3.20 angegeben werden:
λ
approx
L ≈ λ̃L (0)
√(
1 + λph
)[
1 + 0,7
hγimp
2∆ (0)
]
. (3.21)
Dabei ist λ̃L(T = 0) die LONDON’sche Eindringtiefe im verunreinigungsfreien Grenzfall γimp = 0:
λ̃L (0) =
c
ωpl
, (3.22)
mit Lichtgeschwindigkeit c und Plasmafrequenz ωpl des Elektronensystems. Abbildung 3.2 zeigt den Quotien-
ten λ numL (0)/λ
approx
L (0) in Abhängigkeit von der reduzierten Streurate.
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3.4.1 Der R-Test
Um die Anwendbarkeit des IEMs (IEM) zur Beschreibung des supraleitenden Zustands eines beliebigen Mate-
rials zu überprüfen, kann der so genannte „Q-Test“ genutzt werden [SDE+, SD02, FDS+02]:
Q = 3,6×1030 h̄ωpl µ0Hc2(0)V
γNT 2c
(
1 + λph
)1,4 , (3.23)
dabei ist V das Volumen der Einheitszelle in m3 und γN der SOMMERFELD-Parameter in mJ/molK2. Im IEM
beträgt Q ≈ 1. Eine stärkere Abweichung von diesem Wert weist auf ein komplexeres Verhalten hin, das durch
das IEM nicht approximiert werden kann. Um eine größere Unabhängigkeit von Bandstrukturrechnungen zu
gewährleisten, kann dieser Test zusätzlich erweitert werden, so dass nur noch experimentell zugängliche
Größen eingehen [WFM+04]:
R = 6,77×10−12 γNλ
2
L (0)T
2
c
µ0Hc2(0)V
, (3.24)
Im IEM kann R mit Hilfe der Gleichungen 3.18 und 3.21 als
R =
1 + 0,35hγstreu/ [kB∆ (0)](
1 + λph
)0,2{1 + 0,13hγstreu/[kBTc (1 + λph)]} (3.25)
geschrieben werden. Während die intrinsische Streurate γstreu meist nicht genau bekannt ist, kann sie durch
das Gleichsetzen von Gleichung 3.24 mit Gleichung 3.25 bestimmt werden. Gibt es keine Lösung oder er-
scheint die Lösung unrealistisch, dann ist die Anwendbarkeit des IEM fragwürdig. Ein weiterer wesentlicher
Vorteil dieses „R-Tests“ gegenüber dem „Q-Test“ (Gleichung 3.23) ist die nur sehr schwache Abhängigkeit von
der Elektron-Phonon-Kopplungsstärke, die experimentell nicht immer mit ausreichender Genauigkeit bestimmt
werden kann.
3.5 Korrekturen im Zweibandmodell
Besonderheiten des Elektronensystems, wie ein anisotropes Verhalten oder eine Aufteilung der Elektronen in
mehrere Untergruppen mit unterschiedlichen dynamischen Eigenschaften nehmen direkt Einfluss auf mess-
bare Größen. Die Berücksichtigung solcher Einflüsse kann durch eine geschickte Wahl der Messmethode
geschehen, da verschiedene Messgrößen unterschiedlich beeinflusst werden. Mit Hilfe von Bandstrukturrech-
nungen lässt sich ein Eindruck über die Art der zu erwartenden Anisotropie- oder Mehrbandeffekte gewinnen.
Bekannt sind beispielsweise Einflüsse auf den elektrischen Widerstand, sowie den HALL-Effekt. Ebenso ist der
Einfluss von Mehrbandeffekten auf supraleitende Eigenschaften seit einiger Zeit bekannt (siehe beispielsweise
[MP73]). Ein besonders prominenter Vertreter eines Zweibandsupraleiters ist MgB2, das aufgrund sehr schwa-
cher Kopplung zwischen den beiden Elektronenbändern und stark unterschiedlichen Intrabandkopplungspa-
rametern ein ausgeprägt charakteristisches Zweibandverhalten im supraleitenden Zustand zeigt. Auch die
Seltenerd-Übergangsmetall-Borkarbide sind Mehrbandsupraleiter, allerdings sind die messbaren Auswirkun-
gen dieser Mehrbandeigenschaften aufgrund der gleichzeitig vorhandenen Anisotropie des Elektronensystems
und der relativ starken Kopplung zwischen den einzelnen Bändern stark verschmiert und viele physikalische
Größen können daher ebenso in einem effektiven IEM beschrieben werden. Erst ein Vergleich verschiedener
physikalischer Messgrößen zeigt die Notwendigkeit eines Mehrbandmodells zur konsistenten Beschreibung.
Eine ähnliche Situation liegt vor, wenn die Bänder zwar stark entkoppelt sind, eines der beiden Bänder aber
die Zustandsdichte an der FERMI-Kante dominiert und daher Messergebnisse ebenfalls innerhalb eines ef-
fektiven IEMs beschrieben werden können (relevant für MgCNi3). Dennoch können stark unterschiedliche
FERMI-Geschwindigkeiten der Bänder auch in so einem Fall für bestimmte physikalische Größen einen Mehr-
bandansatz notwendig machen. Im Folgenden werden die bekannten Zusammenhänge für den Zweibandfall4
zusammengefasst und einige neue analytische Formeln zu Beschreibung der supraleitenden Eigenschaften
angegeben.
4Mathematisch sind die anisotropen ELIASHBERG-Gleichungen den Zweiband-ELIASHBERG-Gleichungen zwar äquivalent, letztere
bieten aber den physikalisch einfacheren Zugang.
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Transportgrößen
Der spezifische Widerstand bei T = 0 kann aus der erweiterten DRUDE-Formel berechnet werden [Vil88, Kit02]:
ρ (0) =
3
e2N (0)vF lstreu
, (3.26)
vF ist die FERMI-Geschwindigkeit, e ist die Elementarladung und N (0) ist die elektronische Zustandsdichte an
der FERMI-Kante. Die Streulänge lstreu ist mit der Streurate über lstreu = vF/γstreu verknüpft. Im Zweibandfall
liegt eine Parallelschaltung durch die beiden Ladungsträgergruppen vor:
1
ρtotal (0)
=
1
ρ1 (0)
+
1
ρ2 (0)
.
Es ist zweckmäßig, das Verhältnis x = ρ1 (0)/ρ2 (0) einzuführen, das aus Bandstrukturrechnungen abschätzbar
ist:
ρtotal (0) =
3
e2 (1 + x)N1 (0)vF ,1lstreu,1
.
Zweibandeinflüsse auf die HALL-Konstante RH können durch die Einführung einer zweiten HALL-Konstanten
berücksichtigt werden:
RH,total =
RH,1σ21 + RH,2σ
2
2
(σ1 + σ2)2
. (3.27)
Dabei ist RH,n =−1/ (nnec), mit Elektronenladung e, Lichtgeschwindigkeit c , Ladungsträgerzahlen nn und
σn = Nn (0)v2F ,nγstreu,n
sind die partiellen Leitfähigkeiten. Hier ist γstreu,n die Streurate, vF ,n die FERMI-Geschwindigkeit und Nn (0) die
partielle Zustandsdichte an der FERMI-Kante des n-ten Bandes. Mit x = σ2 (0)/σ1 (0) folgt für den Fall gleicher
Ladungsträgerzahl in beiden Bändern, also n1 = n2:
RH,total = RH,1
1−x2
1 + x2
.
Elektron-Phonon-Kopplung
Ebenso ist die aus der spezifischen Wärme ermittelte Elektron-Phonon-Kopplungskonstante (siehe Abschnitt
3.2) auf zwei Bänder verteilt:
λtotal = λ1
N1 (0)
Ntotal (0)
+ λ2
N2 (0)
Ntotal (0)
, (3.28)
mit der Gesamtzustandsdichte Ntotal (0) an der FERMI-Kante. Die in λtot enthaltene Interbandkopplung wird
dabei ebenso auf λ1 und λ2 aufgeteilt.
Energielücke im supraleitenden Zustand
In einfachster Näherung kann die spezifische Wärme des supraleitenden Zustands für T → 0 mittels einer
Linearkombination zweier BCS-Ausdrücke für die jeweiligen Ladungsträgergruppen angepasst werden:
cel (T )
γNTc
=
N1
Ntotal
g (∆1) +
N2
Ntotal
g (∆2) , (3.29)
mit g (∆n) entsprechend Gleichung 3.13 oder nach dem α-Modell (siehe Abschnitt 3.3.1). Basierend auf ei-
ner Analyse der von Carbotte angegebenen numerischen Daten [Car90] wurde von S.-L. Drechsler der von
Moskalenko und Palistrant für den Grenzfall schwacher Elektron-Phonon-Kopplung vorgeschlagene Zweiband-
formalismus auf stark koppelnde Systeme erweitert [Dre, MP73]. Die Ergebnisse sind in den folgenden zwei
Abschnitten zusammengefasst.
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Sprung in der spezifischen Wärme
Um den Einfluss von Zweibandeffekten auf die supraleitende Sprunghöhe zu untersuchen, kann Gleichung
3.11a folgendermaßen erweitert werden:
∆c (Tc)
γNTc
= 1,43F
(
µ
?
) B1(ωln,1Tc )(1 + ηvz2 )2
(1 + v )
(
1 + ηvz4
) , (3.30)
mit
v =
(
1 + λph,2
)
N2 (0)(
1 + λph,1
)
N1 (0)
(3.31)
und dem Verhältnis der Energielücken
z =
∆1 (0)
∆2 (0)
. (3.32)
Die Funktion F (µ?) beschreibt den Einfluss des COULOMB-Pseudopotentials und ist durch
F
(
µ
?
)
=
1,15
[
1 + 0,156tanh(5µ?)
]
1 + 0,156tanh(0,5)
(3.33)
gegeben. Der Parameter η berücksichtigt die Kopplung der unterschiedlichen Bänder an unterschiedliche
Phononen in Form getrennter charakteristischer Phononenfrequenzen:
η =
B1
(
ωln,2
Tc
)
B1
(
ωln,1
Tc
) . (3.34)
Das thermodynamisch kritische Feld
Für Temperaturen T → 0 gilt für das thermodynamisch kritische Feld Hc (T ) der Zusammenhang[
Hc (T )
Hc (0)
]2
= 1−2,12β
(
T
Tc
)2
, (3.35)
dabei beträgt der Koeffizient β im BCS-Grenzfall ungefähr Eins. Im Falle starker Elektron-Phonon-Kopplung
nimmt β demnach ab, steigt aber für Zweibandsupraleitung mit unterschiedlichen Energielücken in beiden
Bändern wieder an. Für diesen Fall wird hier ein weiterer Korrekturterm eingeführt:
B5 (x) = 1−
7,5
x2
ln
(x
3
)
. (3.36)
In erster Ordnung wurde folgende Interpolationsformel für β zur Berücksichtigung von Mehrbandeffekten ge-
funden:
β = z
B5
(
ωln,1
Tc
)
+ B5
(
ωln,2
Tc
)
v
z2 + v
exp
[
z2−v
z2 + v
ln (z)
]
. (3.37)
Die LONDON’sche Eindringtiefe
Die Gesamteindringtiefe im Zweibandmodell ist durch
1
λ 2L,total (0)
= f1
1
λ 2L,1 (0)
+ f2
1
λ 2L,2 (0)
(3.38)
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gegeben. f1 und f2 sind Wichtungsfaktoren der einzelnen Bänder, die nach Formel 3.20 von den jeweiligen
Plasmafrequenzen, den Energielücken und den Elektron-Phonon-Kopplungskonstanten abhängen. Mit Hilfe
von Formel 3.21 kann man einen analytischen Ausdruck für λL,total (0) angeben:
λL,total (0) = λL,1 (0)
/√√√√√L
1 + ∆
2
2 (0)ω
2
pl ,2
(
1 + λph,1
)[
1 + 0,7γ12∆1(0)
]
∆21 (0)ω
2
pl ,1
(
1 + λph,2
)[
1 + 0,7γ22∆2(0)
]
 , (3.39)
mit
L =
1 + vz2
1 + vz4
.
3.6 Einfluss magnetischer Störungen
Magnetismus führt im Festkörper zur Bevorzugung einer Spinorientierung der Elektronen. Im Falle der konven-
tionellen Spin-Singulett-Supraleitung werden die COOPER-Paare, die aus je zwei Elektronen mit entgegenge-
setzen Spins bestehen, aufgebrochen. Der supraleitende Zustand wird dann geschwächt (im Allgemeinen bei
Antiferro- und Paramagnetismus) oder sogar vollständig unterdrückt (im Allgemeinen bei Ferro- und starkem
Paramagnetismus).
Paramagnetische Verunreinigungen
Der Einbau paramagnetischer Atome in ein supraleitendes Material führt bereits für sehr kleine Konzentratio-
nen zur Unterdrückung des supraleitenden Zustands. Die statistisch verteilte Orientierung der Spins (ebenso
bei ferromagnetischer Ordnung) der paramagnetischen Verunreinigungen führt lokal zu einem Aufbrechen
der gebundenen COOPER-Paare [AG61, SBMW64, FM66]. Ein nicht verschwindendes Nettomoment ist dabei
nicht notwendig. Die theoretische Beschreibung des Einflusses paramagnetischer Atome auf die Supraleitung
wurde von Abrikosov und Gor’kov entwickelt und später durch Skalski et al. erweitert [AG61, SBMW64]. Ei-
ne der Kernaussagen dieser Theorie ist, dass die Energielücke des supraleitenden Zustandes mit steigender
Verunreinigungskonzentration schneller gegen Null strebt, als die Übergangstemperatur Tc . Dadurch liegt bei
genügend hoher Konzentration paramagnetischer Verunreinigungen ein Zustand vor, in dem die Energielücke
Null ist, trotzdem aber ein Übergang in die supraleitende Phase beobachtbar ist. Diesen Zustand bezeich-
net man als energielückenfreie („gapless“) Supraleitung. Während die Energielücke der BCS-Theorie zugleich
die Stärke der Korrelation zwischen den Elektronen eines COOPER-Paares beschreibt, wird in der ABRIKO-
SOV-GOR’KOV-Theorie zusätzlich zwischen Energielücke Ω und Ordnungsparameter ∆ unterschieden. Der
Ordnungsparameter umfasst den Bereich um die FERMI-Kante (EF ), in dem COOPER-Paare und auch Ein-
zelelektronenzustände gleichzeitig vorliegen. Die Energielücke entspricht dem Bereich um EF , in dem aus-
schließlich COOPER-Paare erlaubt sind. Liegt energielückenfreie Supraleitung vor, ist der Ordnungsparameter
im Gegensatz zur Energielücke demnach von Null verschieden.
Da unterschiedliche paramagnetische Atome wegen ihrer unterschiedlichen Streulängen den supraleitenden
Zustand eines Materials unterschiedlich stark beeinflussen, ist es sinnvoll, den Begriff der Konzentration durch
eine summarische magnetische Streurate zu ersetzen. Im Folgenden werden die wesentlichen Ergebnisse
und für die weiteren Analysen relevanten Beziehungen der Theorie kurz vorgestellt. Die Abnahme der Ord-
nungstemperatur des supraleitenden Zustands berechnet sich nach:
ln
T 0c
Tc
= ψ (0)
(
1
2
+
hγmag,AG
2πkBTc
)
−ψ (0)
(
1
2
)
, (3.40)
dabei ist ψ (0) (z) die Digammafunktion und γmag,AG die magnetische Streurate
γmag,AG =
π
2
N (0) I2 (gJ −1)2 J (J + 1) =
π
2
N (0) I2dG, (3.41)
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mit dem DE GENNES-Faktor dG und dem LANDÉ’schen gJ -Faktor
gJ = 1 +
J (J + 1) + S (S + 1)−L (L + 1)
2J (J + 1)
.
Tc verschwindet, wenn für die Streurate der Zusammenhang hγmag,AG/∆0 (0) = 0,5 erfüllt ist (entspricht einer
kritischen Konzentration der paramagnetischen Verunreinigungen). Der Sprung in der spezifischen Wärme bei
Tc wird ebenfalls in Abhängigkeit von γmag,AG reduziert. Dabei gilt
∆c = 1,43γNTcC
(
γmag,AG
)
, mit (3.42)
C
(
γmag,AG
)
=
8,414×
[
1− hγmag,AG2πkBTc ζ
(
2, 12 +
hγmag,AG
2πkBTc
)]2[
ζ
(
3, 12 +
hγmag,AG
2πkBTc
)
− hγmag,AG2πkBTc ζ
(
4, 12 +
hγmag,AG
2πkBTc
)] . (3.43)
Dabei ist ζ (s,z) die RIEMANN’sche Zeta-Funktion. Die Reduktion des supraleitenden Ordnungsparameters mit
ansteigender magnetischer Streurate ist bei T = 0 und für hγmag,AG < ∆
(
0,hγmag,AG
)
durch:
∆0 (0) = ∆
(
0,hγmag,AG
)
exp
[
πhγmag,AG
4∆
(
0,hγmag,AG
)] (3.44)
gegeben. Ist die Temperaturabhängigkeit des Ordnungsparameters bekannt, kann die Energielücke aus
Ω
(
T ,hγmag,AG
)
= ∆
(
T ,hγmag,AG
)1−( hγmag,AG
∆
(
T ,hγmag,AG
))2/3
3/2 (3.45)
bestimmt werden.
Korrelierte Spinsysteme
Im Rahmen theoretischer Modellierungen der supraleitenden und magnetischen Eigenschaften der CHEVREL-
Phasen wurde von Machida et al. eine Erweiterung der ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie auf korrelierte Spin-
systeme entwickelt [MY79a, MY79b, YM79, Mac79, MNM80]. Diese berücksichtigt sowohl einen paramagneti-
schen Temperaturbereich einschließlich Spinfluktuationen, also der kurzzeitigen oder kurzreichweitigen kollek-
tiven Ausrichtung der Spins, als auch einen magnetisch geordneten Bereich unterhalb von TN . Dabei wurde
sowohl der ferromagnetische als auch der antiferromagnetische Fall untersucht. Unter gewissen Bedingungen
kann es in Abhängigkeit von der Temperatur zwei Übergänge zwischen supraleitender und normalleitender
Phase geben (das so genannte „reentrant“-Verhalten). Der zweite Übergang liegt naturgemäß sehr nahe bei
der magnetischen Ordnungstemperatur und kann in der spezifischen Wärme aufgrund des im Allgemeinen
dominanten Anteils der magnetischen Anomalie nur schlecht separiert werden.
Die magnetische Streurate γmag hat die allgemeine Form
γmag (T ) =
π
2
N (0) I2 (gJ −1)2
1
4π
∫
dΩqSq (T ) (3.46)
=
π
2
N (0) I2 (gJ −1)2 J (J + 1)Tf (T ) ,
dabei hängt f (T ) von der Form der Spin-Korrelationsfunktion Sq (T ) =
〈
~Jq ·~J−q
〉
der lokalen Momente ab.
Der Einfluss der magnetischen Streurate γmag (T ) auf die Übergangstemperatur in die supraleitende Phase
ist weiterhin durch Gleichung 3.40 gegeben. Die Reduktion des Sprungs bei Tc in der spezifischen Wärme
berechnet sich analog zu Gleichung 3.42 aus:
C
(
γmag
)
=
8,414×
{
1− hγmag,AGTc2πkB |f
′ (Tc)|ψ (1)
[
1
2 +
hγmag (T )
2πkBTc
]}2
−12 ψ (2)
[
1
2 +
hγmag (T )
2πkBTc
]
− 16 ψ (3)
[
1
2 +
hγmag (T )
2πkBTc
] . (3.47)
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ψn (z) ist hierbei die Polygamma-Funktion (n = 0 ergibt die Digamma-Funktion) und γmag,AG die ABRIKOSOV-
GOR’KOV-Streurate nach Gleichung 3.41.
Ferromagnetische Korrelation
Die genaue Form der Spin-Korrelationsfunktion ist oft nicht bekannt. Unter der Annahme einer Abhängigkeit
des ORNSTEIN-ZERNIKE-Typs
Sq (T ) =
J (J + 1)T
T −TM + a2q2
(TM : magnetische Ordnungstemperatur, a: Austauschhärte des Spinsystems) ergibt die Integration in Glei-
chung 3.46
1
4π
∫
dΩqSq (T ) = J (J + 1)Tf (T ) ,
mit
f (T ) =
1
(2akF )2
ln
[
T −TM + (2akF )2
T −TM
]
. (3.48)
Dabei ist kF die FERMI-Wellenzahl. Die Größe a kann beispielsweise mit Hilfe des BLOCH’schen T 3/2-Gesetz
aus der Temperaturabhängigkeit der Sättigungsmagnetisierung bestimmt werden.
Antiferromagnetische Korrelation
Im relevanten paramagnetischen Bereich T > TN kann für f (T ) eine CURIE-WEISS-Abhängigkeit angesetzt
werden:
S0 (T ) = J (J + 1)Tf (T ) ,
mit
f (T ) =
1
T + TN
. (3.49)
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Kapitel 4
Supraleitung und ferromagnetische
Fluktuationen in MgCNi3
MgCNi3 ist ein Supraleiter, der insbesondere durch seinen hohen Nickelanteil, der eher einen magnetischen
Phasenübergang erwarten ließe, auf sich aufmerksam gemacht hat [HHR+01b]. Trotz des hohen Nickelan-
teils und des Maximums in der elektronischen Zustandsdichte nahe der FERMI-Kante1 konnte ein magneti-
scher Phasenübergang bisher weder für die reine Phase noch über Substitutionen mittels Eisen oder Kobalt
nachgewiesen werden [HHR+01a, KJM+02]. Trotzdem wurden Hinweise auf ein FERMI-Flüssigkeitsverhalten
des Elektronensystems und ferromagnetische Fluktuationen in 13C-Kernspinresonanz (NMR) Experimenten
gefunden [SIH+01]. Messungen der Thermokraft, der thermischen Leitfähigkeit, des Magnetowiderstandes
[LMY+02] und des Widerstandes [HHR+01b, LFC+01, KJM+02] stehen mit diesem Ergebnis in Einklang. Der
Großteil der veröffentlichten Arbeiten ordnet MgCNi3 in die Kategorie der schwach bis mittelstark koppelnden
Standardsupraleiter ein, ohne auf den möglichen Einfluss ferromagnetischer Spinfluktuationen oder des Mehr-
bandcharakters auf die Supraleitung einzugehen. Im Folgenden sollen diese Besonderheiten des Systems de-
tailliert anhand von Messungen der spezifischen Wärme sowie von Transportmessungen zur Bestimmung des
oberen kritischen Magnetfeldes µ0Hc2 (T ) untersucht werden. Dabei sollen insbesondere unter Zuhilfenahme
eines neu entwickelten Computerprogramms die Elektron-Phonon-Kopplungsstärke sowie eventuelle durch
ferromagnetische Spinfluktuationen ausgelöste paarbrechende Beiträge bestimmt werden. Da die Kohlenstoff-
konzentration starken Einfluss auf die Übergangstemperatur des supraleitenden Zustands hat [AHL+02] und
daher für die Supraleitung eine Schlüsselrolle spielt, folgt im letzten Abschnitt eine Untersuchung zum Einfluss
der Kohlenstoffkonzentration auf die elektronischen und bosonischen Eigenschaften.
4.1 Besonderheiten der Elektronenstruktur
Abbildung 4.1(a) zeigt die aus Bandstrukturrechnungen ermittelte elektronische Zustandsdichte von MgCNi3.
Besonderheiten sind sowohl der Zweibandcharakter, als auch das Auftreten einer VAN HOVE-Singularität, die
etwa 40−80 meV unterhalb der FERMI-Kante liegt [DJ01, SM01, SKM01, Sza01, RWJ+02] und auf die Nähe
zu einer ferromagnetischen Instabilität hindeutet [SM01, RWJ+02]. MgCNi3 ist ein kompensiertes Metall mit
gleicher Anzahl Löcher und Elektronen – insgesamt ≈ 0,285 Ladungsträger pro Einheitszelle. Entsprechend
Abbildung 4.1(a) schneiden zwei effektive Bänder die FERMI-Kante,2 ein effektives Löcherband mit ca. 85 %
und ein effektives Elektronenband mit ca. 15 % Anteil an der Gesamtzustandsdichte. Abbildung 4.1(b) zeigt
die entsprechenden Teile der FERMI-Fläche. Die berechneten Werte der elektronischen Zustandsdichte an
der FERMI-Kante variieren je nach verwendeter Methode und Genauigkeit erheblich zwischen N (0) = 4,4 und
5,34 Zustände/eV ·EZ [DJ01, SM01, Sza01, SKM01, WXZ+02]. In der folgenden Analyse wird der von Rosner
1VAN HOVE-Singularität
2Jeweils zwei der vier realen Bänder sind hier zu einem effektiven Band zusammengefasst.
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Abbildung 4.1: (a): Zustandsdichte N(E) von MgCNi3 in der Nähe der FERMI-Kante. Rote Kurve: Zustandsdichte des Lö-
cherbandes. Grüne Kurve: Zustandsdichte des Elektronenbandes. Auf der Abszisse ist der Abstand von der FERMI-Kante
abzulesen. Die schwarze Kurve entspricht der Gesamtzustandsdichte. (b): linkes Teilbild: vom Löcherband gebildete Tei-
le der FERMI-Fläche. Rechtes Teilbild: vom Elektronenband gebildete Teile der FERMI-Fläche. Die Farbskalen geben die
Ladungsträgergeschwindigkeit in 105 m/s an [WFM+04].
et al. berechnete Wert von N (0)≈ 4,8 Zustände/eV ·EZ verwendet [RWJ+02]. Auch die Berechnung des STO-
NER-Faktors, der die Nähe zum Ferromagnetismus beschreibt, führt abhängig von der verwendeten Methode
zu unterschiedlichen Ergebnisse zwischen S = 1,75 und 5 [DJ01, SM01, RWJ+02, SIK+02]. Entsprechend der
partiellen Zustandsdichten, sollten die supraleitenden Eigenschaften durch das Lochsystem bestimmt sein.
Dennoch können Transportmessungen nur konsistent beschrieben werden, wenn auch das Elektronenband
berücksichtigt wird, da sich die FERMI-Geschwindigkeiten der beiden Bänder mit vF ,L = 1,07× 105 m/s und
vF ,E = 4,89×105 m/s stark unterscheiden [Abbildung 4.1(b)]. Die zugehörigen DRUDE’schen Plasmafrequen-
zen (siehe beispielsweise [SP94])
h̄ωpl [eV] = h̄
√
v2F
3ε0e
N (0)
V
,
mit Volumen V der Einheitszelle und Elementarladung e, wurden von H. Rosner zu h̄ωpl ,L = (1,89 ...1,94) eV
für das Löcherband und h̄ωpl ,E = (2,55 ...2,61) eV für das Elektronenband berechnet [WFM+04]. Im Folgenden
wird, falls nicht anders angegeben, der Index „L“ für das Löcherband und der Index „E“ für das Elektronenband
verwendet.
4.2 Widerstand und magnetische Eigenschaften
Der spezifische elektrische Widerstand der untersuchten Probe ist in Abbildung 4.2 gezeigt. Das Restwider-
standsverhältnis hat einen für polykristalline Proben typischen Wert von RRR = ρ(300 K)/ρ(8 K)≈ 1,85. Auch
die Kurvenform ist mit bisher veröffentlichten Daten vergleichbar [HHR+01b, LFC+01, KJM+02]. Die Absolutwer-
te des spezifischen Widerstandes [ρ(8 K)≈ 1,14 mΩcm] sind jedoch viel zu hoch, um intrinsischen Ursprungs
sein zu können. So kann in der isotropen Einbandnäherung, bei starker Defektstreuung (hier gilt vF ,ISB =
2,15×105 m/s und ωpl ,ISB = 3,17 eV [WFM+04]) über das IOFFE-REGEL-Kriterium lstreu ≥ a [IR60, Mot72] mit
Formel 3.26 eine obere Grenze von ρ(0 K) ≈ 0,29 mΩcm abgeschätzt werden [WFM+04]. Diese Diskrepanz
kann durch einen zusätzlichen Widerstand des zwischen den Körnern angelagerten Graphits erklärt werden
[CSJ+02]. Dass der hohe spezifische Widerstand keine intrinsische Eigenschaft ist, wird durch Messungen
der supraleitenden Übergangstemperatur Tc und dem oberen kritischen Feld µ0Hc2(0) gestützt, die in polykris-
tallinen und Dünnschichtproben vergleichbare Werte annehmen, obwohl ihre Restwiderstände im Extremfall
um einen Faktor ≈ 60 variieren [YMC+03]. In diesem Zusammenhang sind auch Neutronenbestrahlungsex-
perimente interessant, da hier auch die intrinsischen Eigenschaften betroffen werden. So findet man für eine
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Abbildung 4.2: Spezifischer Widerstand ρ(T ) der untersuchten Mg1,2C1,6Ni3-Probe. (a): Temperaturabhängigkeit bis
Raumtemperatur. (b): Temperaturabhängigkeit in der Nähe von Tc .
Erhöhung des spezifischen Widerstandes von ρ(8 K)≈ 0,13 mΩcm auf ρ(8 K)≈ 0,33 mΩcm eine Absenkung
der supraleitenden Übergangstemperatur von Tc ≈ 6,8 K auf Tc ≈ 2,9 K [KGK+02].
Zur Charakterisierung der temperaturabhängigen magnetischen Eigenschaften im Normalzustand bestimmt
man die Suszeptibilität der Probe aus ihrer Magnetisierung. Zu diesem Zweck wird zuerst geprüft, in welchem
Bereich die Magnetisierung linear mit dem angelegten Magnetfeld variiert. Aus dem linearen Bereich werden
dann zwei Feldstärken ausgewählt und die Magnetisierung bei diesen Feldern temperaturabhängig gemessen.
Die aus der Beziehung χM = ∆M/∆H bestimmte Suszeptibilität der untersuchten polykristallinen Probe ist für
mittlere bis hohe Temperaturen in guter Übereinstimmung mit Messungen von Hayward et al. und Klimczuk et
al. (Abbildung 4.3) [HHR+01a, KGL+04]. Der starke Anstieg für T → Tc deutet auf zunehmende magnetische
Fluktuationen hin. Der STONER-Faktor
S =
χspin
χ0
=
χspin
2µ20 N (0)
liegt mit χ (Tc) ≈ 0,7 ...0,8 bei 4 ...5, vergleichbar mit Ergebnissen aus Bandstrukturrechnungen [RWJ+02,
SM01]. Palladium, das als Referenzsystem bezüglich starker ferromagnetischer Spinfluktuationen betrachtet
werden kann, hat einen STONER-Faktor von ∼ 4...10 [Jan77, RW79, FDM68], während der Großteil der Über-
gangsmetalle im Bereich ∼ 1,5 ...2,5 liegt [Jan77, RW79]. Nach Rietschel et al. ist die Übergangstemperatur
eines Supraleiters mit S ≈ 2 durch die paarbrechend wirkende Kopplung zwischen Elektronen und Spinfluk-
tuationen bereits erheblich reduziert [RW79], so dass auch für MgCNi3 ein erheblicher Effekt erwartet werden
kann.
4.3 Spezifische Wärme im Normalzustand
In Abbildung 4.4 sind Messergebnisse der spezifischen Wärme der untersuchten Probe gezeigt. Um eine detail-
lierte Analyse der spezifischen Wärme durchzuführen, wurde der bereits in Kapitel 1 erwähnte Graphitfremd-
phasenbeitrag (≈ 10 Vol.-%) von den in Abbildung 4.4(a) gezeigten Daten abgezogen. Im Temperaturbereich
zwischen 2 K < T < 30 K beträgt er ≈ 0,2 ...0,3 % der gesamten spezifischen Wärme [KP55].
Zur Abschätzung des elektronischen Anteils der spezifischen Wärme wurde die Tieftemperaturnäherung 2.2
benutzt. Eine entsprechende Anpassung von Gleichung 2.2 zeigt die in Abbildung 4.4(b) angegebene Gerade.
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Abbildung 4.3: Magnetisierung und Suszeptibilität von Mg1,2C1,6Ni3. (a): Magnetisierung bei µ0H = 2 T und µ0H =
4 T. Das eingefasste Bild zeigt die Feldabhängigkeit der Magnetisierung bei verschiedenen Temperaturen. (b): aus der
Magnetisierung bestimmte intrinsische Suszeptibilität. Die geschwungene Linie dient der Orientierung.
Der SOMMERFELD-Parameter beträgt γN = 27,7±1,1
.= 27,7(1±0,04) mJ/molK2, mit der zugehörigen DEBYE-
Temperatur ΘD = 287,6(1±0,01) K. Diese Ergebnisse sind vergleichbar mit Resultaten ähnlicher Analysen
[MRN+03, LHH+03]. Da aufgrund des Phasenübergangs bei T = Tc der Fitbereich auf Temperaturen oberhalb
der Anwendbarkeit von Gleichung 2.2 beschränkt ist, wurden zusätzlich Messungen der spezifischen Wärme
im Magnetfeld durchgeführt, die ebenfalls in Abbildung 4.4(b) gezeigt sind. Das auffällig starke Abknicken des
durch das Magnetfeld künstlich erzeugten Normalzustands (für µ0H = 8 T bis≈ 4 K)3 von der linearen Extrapo-
lation bei T < Tc ist durch den Einfluss ferromagnetischer Spinfluktuationen erklärbar, die durch magnetische
Messungen nachweisbar sind (siehe Abbildung 4.3).
Um Fehler aufgrund des eingeschränkten Temperaturanpassungsbereichs von Gleichung 2.2 zu minimieren
und den Einfluss der ferromagnetischen Spinfluktuationen quantitativ zu analysieren, wurde die spezifische
Wärme zwischen 2 K < T < 30 K mit dem in Kapitel 2 vorgestellten Computerprogramm „HEAT“ (Anhang A.1)
analysiert. Um den ungewöhnlichen Anstieg der spezifischen Wärme im Normalzustand unterhalb von Tc für
T → 0 genauer zu untersuchen, ist eine sorgfältige Anpassung des Gittermodells an die Normalzustandsda-
ten oberhalb von Tc für unterschiedliche Werte des SOMMERFELD-Parameters von γN = (27...40) mJ/molK2
nötig. Eine optimale Übereinstimmung zwischen Modell und Daten findet sich für γN = 31,4 mJ/molK2. Der
in Abbildung 4.4(b) sichtbare zusätzliche Anstieg der Normalzustandsdaten für T → 0 (γN ≈ 40 mJ/molK2)
kann dann über Gleichung 3.8 bzw. 3.9 kompensiert und die Anpassung des Gittermodells unter Berück-
sichtigung der so erhaltenen Temperaturabhängigkeit des SOMMERFELD-Parameters verfeinert werden. Die
sich aus dieser Analyse ergebende Temperaturabhängigkeit von γN wird in Abschnitt 4.3.1 (Abbildung 4.7)
näher untersucht. Abbildung 4.5(a) zeigt einen Vergleich der mit dem Computerprogamm „HEAT“ gewonne-
nen Dispersionsbeziehungen mit von Ignatov et al. angegebenen Berechnungen [IST03]. Obwohl das hier
verwendete Gittermodell auf konstante (EINSTEIN-Moden) und lineare Terme (DEBYE-Moden) für die Disper-
sion beschränkt ist, zeigt sich an diesem Beispiel, dass durch eine Linearkombination dieser idealisierten
Modelle das theoretische Verhalten der Gittermoden gut angenähert werden kann. Diese Überlegungen zei-
gen aber auch, dass die EINSTEIN- und DEBYE-Temperaturen nicht immer einfach als Frequenzen optischer
und akustischer Schwingungszweige interpretiert werden können. So gibt es in MgCNi3 keine optische Mo-
de reduzierter Besetzungszahl bei 8 meV. Statt dessen simuliert diese EINSTEIN-Mode das Weichwerden
des energetisch niedrigsten akustischen Schwingungszweiges. Abbildung 4.5(b) zeigt den Vergleich des so
3Dieser ist auch in der Probe von Lin et al. erkennbar, wurde dort aber nicht analysiert [LHH+03].
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Abbildung 4.4: Spezifische Wärme von MgCNi3. (a): Temperaturabhängigkeit von cp für 2 K < T < 30 K. (b): cp in
der Umgebung von Tc und in äußeren Magnetfeldern von µ0H = 0...8 T, in der zur Bestimmung des SOMMERFELD-
Parameters üblichen Auftragung cp/T vs. T 2. Die Linie ist eine lineare Extrapolation der Daten für H = 0 im Normalzu-
stand auf T = 0.
erhaltenen Schwingungsspektrums mit einem aus Neutronenstreuexperimenten bei T = 300 K gewonnenen
generalisierten Schwingungsspektrum [HRS+04]. Die mit „Di“ („Ei“) bezeichneten Pfeile geben die Lage der an-
gepassten DEBYE-Modelle (EINSTEIN-Modelle) wieder. Während die Lage von D2 und E3 mit Anregungen im
generalisierten Schwingungsspektrum assoziiert werden kann, gibt es leichte Abweichungen bei D1, E1 und
E2, die mit dem Weichwerden der energetisch niedrigsten Anregung erklärt werden können [IST03, HRS+04].
Während die spezifische Wärme über dieses Weichwerden mittelt, sind die aus Neutronenstreuexperimenten
ermittelten Spektren Momentaufnahmen bei einer festen Temperatur. Erwartungsgemäß beeinflusst die Mitte-
lung im Anpassungsmodell auch die nächsthöhere Mode E2. Die Unsicherheit in der Bestimmung von E4 und
E5 aufgrund des für die Anpassung der spezifischen Wärme begrenzt zur Verfügung stehenden Temperatur-
bereichs, ist durch die gestrichelte Linie ausgedrückt. In Übereinstimmung mit Abbildung 4.5(a) ist die Lage
von E4 offenbar überschätzt und die von E5 unterschätzt angepasst.
4.3.1 Elektron-Phonon und -Paramagnon Wechselwirkung
Die Elektron-Phonon-Spektraldichte α2ph (ω)Fph (ω) kann nur durch Tunnel- oder näherungsweise auch durch
Punktkontaktspektroskopie ermittelt werden. Da weder polykristalline Proben mit metallischen Kontaktflächen,
noch Einkristalle verfügbar sind, kann α2ph (ω)Fph (ω) nur qualitativ bestimmt werden [NKY
+05, NYD+]. Es ist
bekannt, dass die Spektraldichte im Falle einiger A15-Supraleiter durch einen Ansatz der Form
α
2
ph = δ/
√
ω (4.1)
genähert werden kann [JJM83], wobei δ ein Skalierungsparameter ist. Mit diesem Ansatz gelang auch ei-
ne konsistente Beschreibung der Supraleitung einiger Borkarbid-Verbindungen [MMEHH01]. Der Vergleich
der Spektraldichte α2ph (ω)Fph (ω) nach Gleichung 4.1 mit der berechneten Spektraldichte von MgCNi3 (in
Abbildung 4.6) zeigt für Energien ' 15 meV qualitative Übereinstimmung. Für die Berechnung der charak-
teristischen Phononenfrequenz ωln ist die Übereinstimmung bei kleinen Energien aufgrund der logarithmi-
schen Gewichtung von größerer Bedeutung. Mit dem Ansatz 4.1 in Gleichung 3.2 ergibt sich ein Wert von
h̄ωln/kB = 143 K für die aus der spezifischen Wärme ermittelte Spektraldichte. Analog kann aus Abbildung 4.6
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Abbildung 4.5: Dispersion und Zustandsdichte der Phononen von MgCNi3.(a): Dispersion der Phononenzweige für
Γ−X . Die Linien entsprechen den angepassten DEBYE- und EINSTEIN-Moden (schwarz) bzw. den von Ignatov et al.
berechneten Moden (blau) [IST03]. (b): Vergleich des angepassten Phononenspektrums Fph(ω) (schwarze Linien, rech-
te Ordinate) mit einem aus Neutronenstreuexperimenten gewonnenen generalisierten Phononenspektruma (blau, linke
Ordinate) nach Heid et al. [HRS+04].
aIm Gegensatz zum Phononenspektrum ist das generalisierte Phononenspektrum mit der Auflösungsfunktion des Messinstruments gewichtet.
der theoretische Wert zu h̄ωln/kB = 124 K berechnet werden. Die Elektron-Phonon-Kopplungskonstante λph
kann wegen des unbekannten Skalierungsparameters δ nicht direkt aus der Spektraldichte bestimmt werden.
Daher wurde das Spektrum so skaliert (δ ≈ 4,8), dass Gleichung 3.7 λph ≈ 1,9 ergibt, was mit Gleichung 3.10
und dem experimentellen SOMMERFELD-Parameter γN = 31,4 mJ/molK2 konsistent ist. Für die von Ignatov
et al. berechnete Spektralfunktion (Abbildung 4.6) ergibt sich ein Wert von λph = 1,54 (siehe auch [IST03]).
Von Shan et al. wurde mit einer zu Gleichung 3.1 ähnlichen Formel λph zu 1,66 abgeschätzt [SXL+03]. Somit
deuten sowohl Modellrechnungen als auch genauere experimentelle Untersuchungen klar auf starke Elektron-
Phonon-Kopplung in MgCNi3 hin.
Aus der Anpassung der Differenz zwischen der Gitteranpassung oberhalb von T = Tc mit γN = 31,4 mJ/molK2
und den Messungen der spezifischen Wärme im Magnetfeld (γN ≈ 40 mJ/molK2) lassen sich die Parameter
a ≈ 3,2× 10−2 und b ≈ 1,2× 104 aus Formel 3.9 sowie die Energie h̄ωsf ≈ 2,2 meV4 der Spinfluktuationen
bestimmen.
Aufgrund der relativ starken Elektron-Phonon-Kopplung in MgCNi3 ist eine genauere Analyse der Elektron-
Phonon-Renormierung und ihres Beitrags zur spezifischen Wärme angebracht. So könnte die relativ gerin-
ge charakteristische Energie der Spinfluktuationen von h̄ωsf ≈ 2,2 meV durch die vereinfachende Annahme
einer temperaturkonstanten Elektron-Phonon-Renormierung bedingt sein. Tatsächlich zeigt der temperatur-
abhängige SOMMERFELD-Parameter γN (T ) im Allgemeinen ein Maximum bei etwa 110 der relevanten Phono-
nenfrequenz und geht im Hochtemperaturbereich schnell gegen Null. Bei der Wechselwirkung mit Phononen
unterschiedlicher Frequenz ist das Maximum stark verschmiert [Gri81]. Mit Hilfe von Formel 3.6 kann die
Temperaturabhängigkeit von λph (T ) aus der über die spezifische Wärme abgeschätzten Elektron-Phonon-
Spektraldichte α2ph (ω)Fph (ω) bestimmt werden. Wie erwartet findet sich dabei ein breites Maximum bei etwa
0,1ωln, das für kleine Temperaturen flach nach γN (0) = 31,4 mJ/molK2 einläuft (gepunktete Linie in Abbil-
dung 4.7). Ein Beitrag der Elektron-Phonon-Renormierung zu dem beobachteten Tieftemperaturanstieg der
spezifischen Wärme wäre nur möglich, wenn es zu einem starken Weichwerden im Phononenspektrum und
4Das entspricht einer Spinfluktuationstemperatur von Θsf ≈ 25 K.
SUPRALEITUNG UND FERROMAGNETISCHE FLUKTUATIONEN IN MGCNI3 35
Energie [ meV ]
0 10 20 30 40 50 60 70 80
)
ω(
ph
)F
ω(
ph2 α
0
0.5
1
1.5
2
)
ω(
ph
)F
ω(
ph2 α
D1 D2E1 E2 E3 E4 E5
Energie [ meV ]
0 5 10 15 20 25
)
ω(
ph
)F
ω(
ph2 α
0
0.5
1
1.5
2
)
ω(
ph
)F
ω(
ph2 α
Abbildung 4.6: Elektron-Phonon-Spektraldichte. Schwarze
Linie: α2ph(ω)Fph(ω) entsprechend Formel 4.1. Blaue Linie:
berechnete Spektraldichte von Ignatov et al. [IST03]. Das
eingefasste Bild zeigt den harmonischen Anteil (gestrichelt)
an der berechneten Spektraldichte.
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Abbildung 4.7: Elektronische spezifische Wärme γN (T ) ge-
gen T im Normalzustand. Durchgezogene Linie: Anpas-
sung mit λph ≈ 1,9 = konstant . Gestrichelte Linie: Summe
der temperaturabhängigen Elektron-Phonon- und Elektron-
Paramagnon-Renormierung. In beiden Fällen wurde γsf (0) =
0,43 und Θsf ≈ 25 K benutzt. Gepunktete Linie: temperatur-
abhängige Elektron-Phonon-Renormierung nach Formel 3.6
und der experimentellen Spektraldichte α2F (ω) (Abbildung
4.6).
einer damit verknüpften sehr starken Elektron-Phonon-Wechselwirkung kommt, wobei die relevanten Phono-
nenenergien im Bereich 1,5−2,5 meV liegen müssten. Tatsächlich wäre MgCNi3 dann das erste Material, bei
dem eine Elektron-Phonon-Renormierung direkt als Tieftemperaturanstieg in der spezifischen Wärme sicht-
bar ist. Die gestrichelte Linie in Abbildung 4.7 zeigt das wahrscheinlichere Szenario, nämlich die Summe aus
Elektron-Phonon- und Elektron-Paramagnon-Renormierung, wobei letztere allein für den Anstieg bei T → 0
verantwortlich ist. Die Korrekturen, die sich aus dieser Rechnung für den Gitteranteil der spezifischen Wärme
ergeben, beeinträchtigen auch in Anbetracht der Unsicherheit in α2ph (ω)Fph (ω) das qualitative Bild aus starker
Elektron-Phonon- und mittelstarker Elektron-Paramagnon-Kopplung nicht.
4.4 Thermodynamik der supraleitenden Phase
Der Phasenübergang vom Normalzustand zur Supraleitung ist im Allgemeinen von zweiter Ordnung, so dass
keine latente Wärme frei wird. Ein wichtiges Kriterium ist daher die Erhaltung der Entropie zwischen dem
normal- und dem supraleitenden Zustand bei T → Tc sowie T → 0 (siehe Abschnitt 3.3). Vor diesem Hin-
tergrund ist die Analyse der spezifischen Wärme von zentraler Bedeutung für die Bestimmung der Natur der
Supraleitung in einer Verbindung.
Abbildung 4.8(a) zeigt die zwischen normal- und supraleitendem Zustand auftretende Differenz in der spezifi-
schen Wärme:
∆c (T )
T
=
cp (T )−cN (T )
T
.
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Abbildung 4.8: Thermodynamische Größen der supraleitenden Phase. (a): elektronische spezifische Wärme im supra-
leitenden Zustand. Die schwarze Linie für T . 3 K entspricht dem angepassten BCS-Ausdruck 3.13. Die schwarze Linie
bei Tc gehört zu einer die Entropie erhaltenden Konstruktion zur Ermittelung der idealisierten Sprunghöhe. Das eingebet-
tete Bild zeigt die Entropiedifferenz (entsprechend den schattierten Flächen im Hauptbild). (b): Temperaturabhängigkeit
des thermodynamisch kritischen Feldes µ0Hc(T ). Eingebettetes Bild: µ0dHc(T )/dT .
Um einen ersten Eindruck über die Natur der Supraleitung in MgCNi3 zu erhalten, ist es zunächst zweckmä-
ßig, die Daten mit Hilfe des BCS-Modells zu analysieren und Abweichungen mittels Korrekturen entsprechend
den Gleichungen 3.12 zu behandeln. Die idealisierte Höhe des Sprungs lässt durch eine die Entropie erhal-
tende Konstruktion in der Umgebung von Tc zu ∆c (Tc)/
[
γN (Tc)Tc
]
= 2,10(1±0,005) bestimmen. Ähnliche
Ergebnisse wurden auch von Mao et al. (2,1) [MRN+03], He et al. (1,9) und Lin et al. (1,97) angegeben
[HHR+01b, LHH+03]. Der gegenüber der BCS-Erwartung (1,43) vergrößerte Sprung kann durch eine sich
schneller öffnende Energielücke im Anregungsspektrum im Rahmen starker Elektron-Phonon-Kopplung er-
klärt werden. Dieses Verhalten kann man für nicht zu große Abweichungen quantitativ untersuchen, indem
man ∆ (0) in Gleichung 3.13 mit der sich schneller öffnenden Energielücke skalieren lässt. Die Anpassung
an die Daten für T / 2,8 K ergibt 2∆exp (0)/ (kBTc) = 3,86 gegenüber dem BCS-Wert 3,52. Unter der Voraus-
setzung, dass das angepasste BCS-Modell die Entwicklung der spezifischen Wärme für T < 2 K beschreibt,
ist die Erhaltung der Entropie auf weniger als ±1 % vom Maximalwert genau erfüllt [eingebettetes Bild in
Abbildung 4.8(a)].
Abbildung 4.8(b) zeigt die durch graphische Integration und Differentiation ermittelte Temperaturabhängigkeit
des thermodynamisch kritischen Feldes µ0Hc (T ) und der Ableitung µ0dHc (T )/dT . Im BCS-Modell stehen die-
se thermodynamischen Größen in festen Verhältnissen mit Tc und dem SOMMERFELD-Parameter und zuein-
ander (Gleichungen 3.11c und 3.11d). Die aus der spezifischen Wärme ermittelten Werte dieser Beziehungen
sind in Tabelle 4.1 zusammengefasst.
Aus µ0Hc (0) und der Ableitung µ0dHc (T )/dT bei Tc ergibt sich entsprechend Gleichung 3.16 die Energielücke
zu 2∆approx (0)/ (kBTc) = 3,79. Dieser nachträgliche Test unter Einbeziehung der Temperaturabhängigkeit von
∆c (T )/T in der Nähe von Tc ist eine gute Bestätigung für das Ergebnis der BCS-Modellanpassung bei tiefen
Temperaturen.
Die Abweichungen zu den BCS-Modellwerten können in erster Ordnung entsprechend Gleichungen 3.12
im Rahmen verstärkter Elektron-Phonon-Kopplung in der charakteristischen Phononenfrequenz ωln (definiert
nach Gleichung 3.2) ausgedrückt werden. Die ermittelten Werte für ωln sind in Tabelle 4.1 angegeben. Die
gute Übereinstimmung zwischen den aus den verschiedenen thermodynamischen Verhältnissen gewonnenen
ωln-Werten kann als Hinweis auf das Vorliegen konventioneller s-Wellen-Supraleitung gedeutet werden. Das
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Tabelle 4.1: Ergebnisse charakteristischer thermodynamischer Verhältnisse für MgCNi3 und BCS-Modell-Erwartungen
entsprechend Gleichungen 3.11.
BCS MgCNi3
2∆/kBTc 3,53 3,86⇒ h̄ωln/kB = 114 K
∆c
/
(γNTc) 1,43 2,10⇒ h̄ωln/kB = 86 K
[∆c (T )−∆c (Tc)]
/
(γNTc − γNT ) −3,77 −6,7⇒ h̄ωln/kB = 97 K
γNT 2c
/
H2c (0) 0,168 0,155⇒ h̄ωln/kB = 100 K
Hc (0)
/(
dHc
dT
∣∣
Tc
Tc
)
0,576 0,527⇒ h̄ωln/kB = 104 K
ist nicht selbstverständlich, da die vorhandenen Spinfluktuationen im Prinzip auch einen p-Wellen-Kanal für
die Supraleitung ermöglichen können. Die stärkste Abweichung wird zwischen dem aus der Energielücke bei
kleinen Temperaturen ermittelten Wert h̄ωln/kB = 86 K und dem aus der Sprunghöhe (also bei Tc) bestimmten
Wert h̄ωln/kB = 114 K beobachtet. Das lässt sich qualitativ im Rahmen eines Zweibandmodells interpretieren,
in dem die Sprunghöhe durch das stärker koppelnde Band bestimmt ist, während bei sehr kleinen Tempera-
turen die Energielücke vom schwächer koppelnden Band dominiert wird. In diesem Sinne ist die Sprunghöhe
durch Zweibandeffekte ebenfalls reduziert, allerdings aufgrund des Verhältnisses der partiellen Zustandsdich-
ten wesentlich schwächer als für MgB2 (Abschnitt 5.3). Der Mittelwert h̄ω̄ln/kB = 100(1±0,1) K ist kleiner als
der aus der von Ignatov et al. berechneten Spektraldichte bestimmte Wert von h̄ωln/kB = 124 K (siehe Ab-
schnitt 4.3.1) [IST03]. Das ist aber nicht weiter überraschend, da die Korrekturausdrücke 3.12 explizit nur für
den Fall eines COULOMB-Pseudopotentials µ? ≈ 0,13 getestet wurden [Car90]. Für den hier relevanten Fall
verstärkter Paarbrechung durch die Spinfluktuationen, die sich qualitativ auch über ein verstärktes COULOMB-
Pseudopotential ausdrücken lässt (hier µ? ≈ 0,41), müssen die Formeln entsprechend angepasst werden (bei-
spielsweise durch Formel 3.33 für die Sprunghöhe der spezifischen Wärme). Eine genauere Untersuchung
im Zusammenhang mit Mehrbandeinflüssen folgt in Abschnitt 4.6.2 anhand der Sprunghöhe bei Tc in der
spezifischen Wärme.
Abbildung 4.9 zeigt nochmals die beiden wesentlichen thermodynamischen Größen zur Verdeutlichung der
durch die starke Elektron-Phonon-Kopplung verursachten Abweichungen vom schwach koppelnden Grenzfall
des BCS-Modells. Teilbild 4.9(a) zeigt die elektronische spezifische Wärme der supraleitenden Phase in der
hier üblichen halblogarithmischen Auftragung. Die gestrichelte Linie entspricht der Abhängigkeit, wie sie das
BCS-Modell vorhersagt (entsprechend den von Mühlschlegel et al. tabellierten Werten [Müh59]). Die Daten lie-
gen in der Nähe von Tc über der Vorhersage des BCS-Modells (gestrichelte Linie) und für kleine Temperaturen
darunter. Dieses Verhalten ist in Einklang mit dem Bild starker Elektron-Phonon-Kopplung. Die Energielücke
öffnet sich schneller, was bedeutet, dass die Elektronen schneller, als durch das BCS-Modell vorhergesagt
wird, in den supraleitenden Zustand übergehen. Die schwarze Linie entspricht der in Abbildung 4.8(a) gezeig-
ten Anpassung von Gleichung 3.13.
Abbildung 4.9(b) zeigt die so genannte Deviationsfunktion
D (t) =
Hc (tTc)
Hc (0)
−
(
1− t2
)
, (4.2)
mit der reduzierten Temperatur t = T/Tc . Sie gibt das temperaturabhängige Verhalten des thermodynamisch
kritischen Feldes µ0Hc (T ) bezüglich des Zweiflüssigkeitsmodells an. Das BCS-Modell als Grenzfall schwacher
Kopplung weist eine maximale Abweichung von D ≈ −3,63 % auf. Supraleiter mit starker Elektron-Phonon-
Kopplung, wie beispielsweise Blei zeigen erfahrungsgemäß ein Maximum in D (t). Die Deviationsfunktion von
MgCNi3 zeigt starke Ähnlichkeit mit der von Niob, einem Supraleiter mittlerer Kopplungsstärke mit λph ≈ 0,8.
Einen vergleichbaren Wert erhält man, wenn man die Paarbrechung ignoriert, also Formel 3.3 mit µ? = 0,13
anstelle von Formel 3.4 benutzt [HHR+01b, LHH+03]. Dieses Ergebnis ist im Widerspruch zur Analyse der
Spektraldichte (Abschnitt 4.3.1), aus der ein mindestens doppelt so großer Wert folgt. Auch ein Vergleich des
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Abbildung 4.9: Normierte thermodynamische Größen im Vergleich mit Vorhersagen des BCS-Modells. (a): reduzierte
elektronische spezifische Wärme in der supraleitenden Phase nach Abzug des Paramagnonanteils in halblogarithmischer
Auftragung. Gestrichelte Linie: Erwartung im BCS-Modell [Müh59]. Durchgezogene Linie: Anpassung von Formel 3.13
entsprechend Abbildung 4.8(a). (b): Deviationsfunktion D(T ) von MgCNi3 im Vergleich mit der BCS-Erwartung und dem
stark koppelnden Supraleiter Blei (Pb).
aus Bandstrukturrechnungen bestimmten freien Elektronenparameters mit dem SOMMERFELD-Parameter der
spezifischen Wärme (entsprechend Gleichung 3.10) ist mit einer so geringen Elektron-Phonon-Kopplung nicht
vereinbar. Tatsächlich zeigen genauere Betrachtungen im Rahmen des ELIASHBERG-Modells, dass die Devia-
tionsfunktion unter bestimmten Bedingungen eine reduzierte Elektron-Phonon-Kopplung simulieren kann. So
kann bei einer Aufspaltung der Spektraldichte in zwei getrennte, dominierende Bereiche mit einem Verhältnis
ω1/ω2 ≈ 2...8 ein „Durchschwingen“ von D (t) mit Extrema D ≈ (3,0 ...−1,5) % erreicht werden, was im vorlie-
genden Fall etwa ω1/ω2 ≈ 6 entsprechen würde [WFM+04]. Alternativ kann die ungewöhnliche Form von D (t)
durch bestimmte Konstellationen der Interband- und Intrabandkopplungsstärken der zwei die FERMI-Kante
kreuzenden Bänder in MgCNi3 bedingt sein [Shu].
4.5 Das obere kritische Magnetfeld
Zur Abschätzung des Mehrbandeinflusses auf die die Supraleitung charakterisierenden Größen ist eine Ana-
lyse des oberen kritischen Magnetfeldes aufschlussreich, da sich Mehrbandeinflüsse im Falle deutlich unter-
schiedlicher FERMI-Geschwindigkeiten besonders stark in µ0Hc2 (T ) bemerkbar machen. Zum einen kann
µ0Hc2 (T ) durch Mehrbandeinflüsse nahe Tc eine konkave Krümmung aufweisen und zum anderen ist der
Absolutwert von µ0Hc2 (0) meist höher, als es im Falle effektiver Einbandsupraleitung möglich ist [SDF+98].
Das obere kritische Magnetfeld µ0Hc2 (T ) von MgCNi3 wurde aus Messungen der Wechselfeldsuszeptibilität,
des Widerstandes und der spezifischen Wärme bestimmt. Zur Bestimmung der supraleitenden Übergangstem-
peratur wurden die Messdaten mit LANDAU-, beziehungsweise im Falle der Suszeptibilitätsmessungen mit
GAUSS-Verteilungsfunktionen angepasst und µ0Hc2 (T ) durch die Lage des Maximums definiert. Die Ergebnis-
se der µ0Hc2 (T )-Bestimmung sind in Abbildung 4.10 zusammengefasst (die Fehlerangaben entsprechen den
Standardabweichungen der Anpassungen). Bei der Bestimmung von µ0Hc2 (T ) aus der spezifischen Wärme
wurde ein Entropieerhaltungskriterium [analog zu Abbildung 4.8(a)] bei Tc gewählt.
Die aus der spezifischen Wärme bestimmten und damit das Probenvolumen charakterisierenden µ0Hc2 (T )-
Daten liegen ungefähr auf einer Kurve mit den aus dem elektrischen Widerstand bestimmten Daten. Die Extra-
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Abbildung 4.10: Temperaturabhängigkeit des oberen kritischen Magnetfeldes. (a): µ0Hc2(T ) ermittelt aus
Wechselfeldsuszeptibilitäts- und Widerstandsmessungen. (b): aus der spezifischen Wärme bestimmte µ0Hc2(T )-Werte.
Die durchgezogene Linie in beiden Teilabbildungen beschreibt den aus den Widerstandsdaten ermittelten bzw. für
T < 2 K vermuteten Verlauf von µ0Hc2(T ).
polation der Resultate aus den Widerstandsmessungen auf T → 0 (mit der Voraussetzung µ0dHc2/dT |T=0 = 0)
liefert mit µ0Hc2 (0) ≈ 11 T einen für MgCNi3 typischen Wert {µ0Hc2 (0) ≈ 10,6 T [LHH+03], 11,5 T [LY04],
12,8 T [YMC+03], jeweils bei parabolischer Extrapolation nach T = 0 bzw. 14,4 T [MRN+03] und 16 T [JZL+03],
unter Benutzung des WERTHAMMER-HELFAND-HOHENBERG-Modells [WHH66] – Formel 4.3}. Eine konkave
Krümmung in der Nähe von Tc scheint lediglich durch die Suszeptibilitätsmessungen angedeutet zu sein, was
auf einen in erster Näherung vernachlässigbaren Mehrbandeinfluss hindeutet. Die Kurvenform ist typisch für
bisher untersuchte MgCNi3-Proben [SXL+03].
Der Wert von µ0Hc2 (0) wurde bisher im Rahmen des im Falle schwacher Elektron-Phonon-Kopplung gültigen
WHH-Modells beschrieben [WHH66]. Danach ist der relativ hohe Wert von µ0Hc2 (0) nur mit Hilfe starker
Streuung an Verunreinigungen zu verstehen [LFC+01, MRN+03, LHH+03]. Für diesen Fall („dirty-limit“) liefert
das WHH-Modell:
µ0Hc2 (0) =−0,693µ0
dHc2
dT
∣∣∣∣
T=Tc
Tc . (4.3)
Andererseits ist eine Analyse im Rahmen des WHH-Modells nicht gerechtfertigt, da die Ergebnisse der spe-
zifischen Wärme nur mit starker Elektron-Phonon-Kopplung vereinbar sind. Um µ0Hc2 (0) im Rahmen ei-
nes isotropen Einbandmodells (IEM) zu analysieren, wurde zunächst der in Abschnitt 3.4.1 beschriebene
R-Test benutzt. Zu diesem Zweck benötigt man die in Gleichung 3.24 eingehende LONDON’sche Eindringtiefe
λL (0). Die verfügbaren Messergebnisse der Eindringtiefe für MgCNi3, λL (0) = 250(1±0,08) nm [PSHC03] und
λL (0) = 154(1±0,18) nm [LHH+03, LY04] weichen um fast 50 % voneinander ab. Aus diesem Grund erfolgt
hier eine Abschätzung der Eindringtiefe aus der klassischen GINZBURG-LANDAU-Theorie, in der λL (0) durch:
λL (0) = κ (0)ξGL (0) (4.4)
definiert ist. Die GINZBURG-LANDAU-Kohärenzlänge ξGL (0) ist mit dem oberen kritischen Magnetfeld µ0Hc2 (0)
über:
ξGL (0) =
√
Φ0
2πµ0Hc2 (0)
(4.5)
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verknüpft. Φ0 = h/ (2e) ist das Flussquantum. Der GINZBURG-LANDAU-Parameter κ (0) kann aus µ0Hc2 (0) und
dem thermodynamisch kritischen Feld µ0Hc (0) bestimmt werden:
κ (0) =
Hc2 (0)√
2Hc (0)
. (4.6)
Der GINZBURG-LANDAU-Parameter beträgt damit κ (0)≈ 43,0 – in guter Übereinstimmung mit Ergebnissen von
Jin et al. (51 [JZL+03]), Mao et al. (54,0 [MRN+03]) und Lin et al. (29,0±5,0 [LY04]). Die GINZBURG-LANDAU-
Kohärenzlänge ξGL (0) berechnet sich zu ξGL (0)≈ 5,47 nm (4,5 [JZL+03], 4,8 [MRN+03], 5,3 [LY04] und 5,6 nm
[LHH+03]). Die so ermittelte LONDON’sche Eindringtiefe λL (0)≈ 235 nm ist in guter Übereinstimmung mit dem
von Prozorov et al. angegebenen Wert [250(1±0,08) nm] [PSHC03]. Mit diesen Ergebnissen beträgt der
experimentelle Wert von R für die untersuchte MgCNi3-Probe (nach Gleichung 3.24) R ≈ 0,90. Kombiniert
man die Gleichungen 4.4-4.6 mit Formel 3.24, hängt R nicht mehr explizit vom oberen kritischen Magnetfeld
µ0Hc2 (0) ab:
R = 6,77×10−12 h̄
4e
γNT 2c
µ20 H
2
c (0)V
, (4.7)
wobei γNT 2c /(µ0Hc)
2 nur von der Elektron-Phonon-Kopplung abhängt (Formel 3.11c). Gleichung 3.25 ergibt
dann für die aus dem Phononenspektrum abgeschätzte Elektron-Phonon-Kopplungskonstante λph = 1,9 eine
Streurate von γstreu = 1,27× 1011 1s , das heißt hγstreu ≈ kBTc . Die so abgeschätzte Streurate kann jetzt in
Formel 3.18 benutzt werden, um sich einen Eindruck über die für das Erreichen von µ0Hc2 (0) = 11 T nötige
FERMI-Geschwindigkeit zu verschaffen:
vF = 1,54×104
(
1 + λph
)1.1 Tc
√
1 + 0,13hγstreu/
[
kBTc
(
1 + λph
)]
µ0Hc2 (0)
. (4.8)
Es ergibt sich eine FERMI-Geschwindigkeit von vF = 1,04× 105 (1±0,05) m/s. Vergleicht man diesen Wert
mit den Bandstrukturrechnungen, findet man eine verblüffende Ähnlichkeit mit der ausgerechneten Geschwin-
digkeit auf den durch die Löcher bestimmten FERMI-Flächen, vF ,L = 1,07×105 m/s (Abschnitt 4.1). Demnach
ist das obere kritische Magnetfeld in MgCNi3 in erster Linie durch das Band mit den langsamen Ladungs-
trägern bestimmt, im Einklang mit den stark unterschiedlichen FERMI-Geschwindigkeiten in den beiden zur
elektronischen Zustandsdichte am FERMI-Niveau beitragenden Bändern. Das Fehlen der anfangs erwähnten,
im Zweibandmodell erwarteten konkaven Krümmung in µ0Hc2 (T ) in der Nähe von Tc kann aufgrund des ge-
ringen Anteils des Bandes mit den schnellen Ladungsträgern erklärt werden. Aufgrund der Dominanz des
Bandes mit den langsamen Ladungsträgern für µ0Hc2 (0) folgt zwanglos, dass sich dieses Band durch starke
Elektron-Phonon-Kopplung auszeichnet.
Die gute Übereinstimmung der abgeschätzten FERMI-Geschwindigkeit legt bereits Konsistenz mit den Band-
strukturrechnungen nahe (deren Ergebnisse gehen in den R-Test – Formeln 3.24 und 3.25 – nicht ein).
Es ist daher konsequent, die Elektron-Phonon-Kopplungskonstante für das Löcherband über die Ergebnis-
se der Bandstrukturrechnungen abzuschätzen. Gleichung 4.8 kann dafür nach λph umgestellt werden. Aus
den experimentellen Größen µ0Hc2 (0) = 11 T und der Eindringtiefe λL (0) ≈ 235 nm kann mittels der FER-
MI-Geschwindigkeit des Löcherbandes, vF ,L = 1,07×105 m/s und der zugehörigen Plasmafrequenz h̄ωpl ,L =
1,92(1±0,01) meV über die Formeln 3.21 und 4.8 die Elektron-Phonon-Kopplungskonstante für das Lö-
cherband zu λph = 1,76(1±0,01) bestimmt werden. Die zugehörige intrinsische Streurate beträgt γstreu =
6,9× 1011 (1±0,07) 1s . Die entsprechende mittlere freie Weglänge lstreu ≈ 160 nm ist wesentlich größer als
der von Mao et al. im isotropen „dirty limit“-Einbandmodell über Widerstandsdaten bestimmte Werte von
lstreu ≈ (0,6 ...1,0) nm [MRN+03]. Mit Hilfe von Gleichung 3.19 kann man den durch die starke Elektron-Phonon-
Kopplung verursachten Anteil des oberen kritischen Magnetfeldes abschätzen. Er beläuft sich auf etwa 80 %,
während die restlichen 20 % auf Streuung an Verunreinigungen zurückgehen. Der Vergleich mit der Kohä-
renzlänge ξGL (0) = 5,47 nm zeigt, dass für die hier untersuchte Probe lstreu  ξGL (0) gilt. Das bedeutet, dass
sich MgCNi3 eindeutig im „clean limit“ befindet und das isotrope „dirty limit“-Einbandmodell nicht angewendet
werden darf.
SUPRALEITUNG UND FERROMAGNETISCHE FLUKTUATIONEN IN MGCNI3 41
 [ K ]B
/kln
ωh
50
100
150
200
250
300 2∆ / 1∆0.6
0.8 1
1.2 1.4
1.6 1.8
2
c
T
Nγ
 c
 / 
∆
1
1.2
1.4
1.6
1.8
2
2.2
2.4
2.6
(a)
2∆ / 1∆
0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8 2
 [ 
K
 ]
B
 / 
k
ln
ωh
0
20
40
60
80
100
120
140
160
 [ 
K
 ]
B
 / 
k
ln
ωh
 = 0,41*µ
 = 0,13*µ
(b)
Abbildung 4.11: Sprung bei Tc im Zweibandmodell. (a): im Zweibandmodell erwartete Sprunghöhe in Abhängigkeit von
ωln und dem Verhältnis z der Energielücken beider Bänder für µ? = 0,41. (b): Parameterkorrelation zur Reproduktion der
experimentellen Sprunghöhe für µ? = 0,13 und 0,41. Die durchgezogene Linie kennzeichnet den mit der spezifischen
Wärme und Tunnelkontaktspektroskopieexperimenten konsistenten Wert z = 0,84.
4.6 Korrekturen im Zweibandmodell der Supraleitung
In Abschnitt 4.3.1 wurde die Elektron-Phonon-Kopplungskonstante mit λph ≈ 1,9 aus Gleichung 3.10 bestimmt.
Aus der Analyse von Hc2 (0) wurde λph,L = 1,76(1±0,01) für die Ladungsträgergruppe mit der langsamen
FERMI-Geschwindigkeit ermittelt. Mittels Gleichung 3.28 kann man die Elektron-Phonon-Kopplung für das
Band mit den schnellen Ladungsträgern abschätzen und bekommt einen Wert von λph,E ≈ 2,7(1±0,04). Das
mit den partiellen Zustandsdichten gewichtete Verhältnis der Kopplungskonstanten (Gleichung 3.31) beträgt
v = 0,235(1±0,02).
4.6.1 Die Energielücke
Aus Tunnelkontaktspektroskopieexperimenten wurde der Wert der Energielücke zu 2∆/ (kBTc) = 4,6 bezie-
hungsweise 2∆/ (kBTc) = 4,3 bestimmt [MRN+03, STG+03]. Singer et al. haben mittels NMR-Messungen einen
geringeren Wert von nur 2∆ (µ0H = 0,45 T)/ (kBTc) = 3,2 ermittelt [für µ0H = 0 wurde 2∆/ (kBTc) = 3,5 abge-
schätzt] [SIH+01]. Eine Analyse der spezifischen Wärme im Rahmen des phänomenologischen α-Modells
(Abschnitt 3.3.1) [PNS73], ergibt Werte zwischen 2∆/ (kBTc) = 4,10 ...4,15 [SLR+05]. Die Differenz zu der in
Abschnitt 4.4 geführten Analyse, die 2∆/ (kBTc) ≈ 3,86 ergibt, kann wieder als Hinweis auf Mehrbandeinflüs-
se angesehen werden. In einem Mehrbandmodell ergibt eine Anpassung im Tieftemperaturbereich immer die
kleinere Energielücke, während die Analyse bis Tc mittels des α-Modells über beide Bänder mittelt, also auch
die Energielücke des stärker koppelnden Bandes reflektiert.
Die in verschiedenen Experimenten gemessenen unterschiedlichen Energielücken können möglicherweise
mit den sich im Rahmen des Zweibandmodells ergebenden unterschiedlichen FERMI-Geschwindigkeiten der
beiden Ladungsträgergruppen in MgCNi3 verstanden werden (Abschnitt 4.1). Im Zweibandmodell kann man
erwarten, dass Transportmessungen wie die Tunnelkontaktspektroskopie sensibler auf die schnellen Ladungs-
träger reagieren. Entsprechend misst man mit der spezifischen Wärme eine Mischung aus beiden Ladungs-
trägergruppen (bei Tc die größere Energielücke und bei T → 0 die kleinere). Unter diesen Voraussetzungen
kann man die in der Tunnelspektroskopie gemessene Energielücke als unteren Grenzwert für die Energielücke
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der schnellen Ladungsträger betrachten. Die aus der spezifischen Wärme bei T → 0 ermittelte Energielücke
wäre folglich eine obere Grenze für die langsamen Ladungsträger. Legt man die Energielücke für die schnellen
Ladungsträger auf 2∆2/ (kBTc) = 4,50 fest, kann man mittels Gleichung 3.29 die zweite Energielücke an die
spezifischen Wärme für T / 2,8 K anpassen und erhält 2∆1/ (kBTc) = 3,78 für dieses Band. Diese Zweiban-
danpassung ist von der in Abbildung 4.9(a) gezeigten Einbandanpassung aufgrund der geringen partiellen
Zustandsdichte des Elektronenbandes jedoch nicht zu unterscheiden. Die so abgeschätzten Energielücken
sind konsistent mit der vorherigen Analyse, nach der die schnellen Ladungsträger (Elektronen) stärker koppeln
[λph,E ≈ 2,7(1±0,04)] als die langsamen Löcher [λph,L = 1,76(1±0,01)]. Das Verhältnis beider Energielücken
(Gleichung 3.32) beträgt z = 0,84.
4.6.2 Der Sprung in der spezifischen Wärme bei Tc
In erster Näherung kann man annehmen, dass sich die Kopplung beider Bänder an die einzelnen Phononen-
zweige nur um einen konstanten Faktor unterscheidet. Dann sind die charakteristischen Phononenfrequenzen
ωln,L des Löcherbandes und ωln,E des Elektronenbandes gleich groß. Damit folgt η = 1 (Gleichung 3.34).
Abbildung 4.11 zeigt die sich im Zweibandmodell nach Formel 3.30 ergebende Sprunghöhe abhängig von
der logarithmisch gewichteten Phononenfrequenz ωln und dem Verhältnis der Energielücken für die beiden
Ladungsträgergruppen für z = 0,84 und v = 0,235(1±0,02). In Abbildung 4.11(a) ist die Sprunghöhe in Ab-
hängigkeit von ωln (mit ωln,L = ωln,E ) gegen das Verhältnis der Energielücken z = ∆1/∆2 aufgetragen. Das
Maximum der Sprunghöhe liegt unabhängig von ωln bei z = 1. Teilbild 4.11(b) zeigt den Einfluss einer verstärk-
ten COULOMB-Abstoßung zwischen den gepaarten Ladungsträgern, die die Elektron-Paramagnon-Kopplung
simuliert. Es sind mögliche Kombinationen zwischen ωln und z = ∆1/∆2 angegeben, für die der experimentel-
le Wert der Sprunghöhe, ∆c/γNTc = 2,10 reproduziert wird. Die rote Kurve entspricht dem Standardfall ohne
zusätzliche Paarbrechung mit µ? = 0,13. Für z = 1 erhält man hier die im IEM gültige charakteristische Pho-
nonenfrequenz h̄ωln/kB = 86 K (vergleiche Tabelle 4.1). Für den Fall µ? = 0,41, was etwa der beobachteten
Absenkung von Tc im IEM nach Gleichung 3.3 entspricht, erhält man die blaue Kurve, die einem waage-
rechten Schnitt parallel zur xy -Ebene in Teilbild 4.11(a) für ∆c/γNTc = 2,10 entspricht. Die charakteristische
Phononenfrequenz beträgt in diesem Fall h̄ωln/kB ≈ 143 K in Übereinstimmung mit dem Modellergebnis aus
Abschnitt 4.3.1. Die zu geringen Werte von ωln, die mit den Korrekturformeln 3.12 gewonnen wurden (Tabelle
4.1), sind wahrscheinlich auf die von den Spinfluktuationen verursachte Paarbrechung in MgCNi3 zurückzufüh-
ren. Der Sprung in der spezifischen Wärme von MgCNi3 ist also von der hohen partiellen Zustandsdichte des
Löcherbandes dominiert, das an sich schon eine relativ hohe Intrabandkopplung hat [λph,L = 1,76(1±0,01)].
Der Sprung wird durch den Beitrag des Elektronenbandes mit λ ≈ 2,7(1±0,04) noch erhöht, was zu der im
IEM bestimmten geringen charakteristischen Phononenfrequenz von h̄ωln/kB = 86 K5 führt. Der Bereich tiefer
Temperaturen in der spezifischen Wärme ist wiederum durch das Löcherband dominiert, auf der einen Seite
aufgrund der hohen partiellen Zustandsdichte (85 % an der FERMI-Kante) und auf der anderen Seite durch
die kleinere Energielücke, die im IEM auf h̄ωln/kB = 114 K führt (Tabelle 4.1).
4.7 Einfluss der Kohlenstoffkonzentration auf Tc
MgCNi3 zeigt eine starke Abhängigkeit der supraleitenden Übergangstemperatur von der stöchiometrischen
Kohlenstoffkonzentration [HHR+01b]. So wurden alle in der Literatur bisher angegeben Proben mit Tc ≈
(6 ...7) K mit einem nominalen Kohlenstoffüberschuss von bis zu 60 % hergestellt [HHR+01b, RCJ+02, SXL+03,
WFM+04]. Der quantitative Zusammenhang zwischen der Tc-Abnahme und dem Kohlenstoffgehalt ist weniger
gut verstanden. Die Tc-Änderung wurde der starken Abhängigkeit der Elektron-Phonon-Kopplungskonstanten
λph von der Kohlenstoffkonzentration zugeschrieben [SXL+03]. Andererseits haben Rechnungen von Igna-
tov et al. ergeben [IST03], dass niederenergetische nickeldominierte Gitterschwingungen für die supraleitende
Phase relevant sind, während der Einfluss von hochenergetischen Kohlenstoffschwingungen vernachlässigbar
5Gegenüber dem Mittelwert von h̄ω̄ln/kB = 100 K
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Abbildung 4.12: Abhängigkeit des effektiven Kohlenstoffanteils xe von der stöchiometrischen Zusammensetzung und
Einfluss auf Tc . (a): Ausschnitt der Röntgendiffraktogramme der Probenserie. xn gibt den nominalen Kohlenstoffanteil an.
(b): Gitterparameter a gegen effektiven Kohlenstoffgehalt xe nach Amos et al. [AHL+02]. Die Ordinate rechts im Bild gibt
die supraleitende Übergangstemperatur an. Im Mehrphasenbereich kann Tc nicht eindeutig angegeben werden.
ist. Trotzdem wurde ein erheblicher Kohlenstoffisotopeneffekt gefunden [KC04]. Von theoretischer Seite wurde
auch ein eventuelles Anwachsen der Spinfluktuationen und damit der Paarbrechung mit abnehmendem Koh-
lenstoffgehalt vorgeschlagen [JS05]. Bandstrukturrechnungen liefern unklare Ergebnisse. So wurde von Shan
et al. eine lineare Abnahme von N (0)≈ 4,5 Zustände/(eV ·EZ) für x = 1,00 auf N (0)≈ 3,1 Zustände/(eV ·EZ)
für x / 0,85 berechnet [SXL+03], während Rechnungen von Joseph et al. eine nahezu konstante Zustands-
dichte für x ∈ [0,85 ...1,00] nahe legen [JS05].
Zur Untersuchung des Einflusses des Kohlenstoffgehalts wurde eine MgCxn Ni3-Probenserie mit xn = 0,75;
0,85 und 1,00 (n:nominal) hergestellt. Nur die Probe mit xn = 1,00 zeigt einen supraleitenden Phasenübergang
oberhalb von T = 2 K. Abbildung 4.12 zeigt den Einfluss der Kohlenstoffkonzentration auf die Phasenbildung
von MgCNi3. Teilbild 4.12(a) zeigt einen Ausschnitt aus den Röntgendiffraktogrammen in der Nähe des 2Θ≈
83◦-Reflexes. Mit steigendem nominalen Kohlenstoffanteil ist der 83◦-Reflex zu höheren Winkeln verschoben.
Tabelle 4.2: Gitterparameter der Serie MgCxn Ni3 (siehe auch Abbildung 4.12). Indizes: n:nominal, e:effektiv.
MgCxn Ni3
xn 1,60 1,00 0,85 0,75
xe 0,967 0,856 0,822 0,796
Tc [K] 6,80 ∼ 2,4 < 2 < 2
γ?N
[
mJ/molK2
]
31,4 24,8 23,5 22,7
γN (0)
[
mJ/molK2
]
36,1 29,0 27,4 26,0
λsf (0) 0,43 0,38 0,35 0,30
λph 1,84 1,25 1,14 1,06
ωln [K] 143 154 162 164
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Abbildung 4.13: Spezifische Wärme und Fehler der Modellanpassung von MgCxn Ni3 mit xn = 0,75; 0,85 und 1,00. (a):
cp(T ) für xn = 1,00 (die Messungen für xn = 0,85 und 0,75 sind nahezu deckungsgleich). (b): prozentuale Abweichung
zwischen der Anpassung des Gittermodells und der spezifischen Wärme.
Aus der Bestimmung der Gitterkonstanten6 der Proben kann der effektive Kohlenstoffgehalt xe aus der von
Amos et al. angegebenen Beziehung zwischen a und xe bestimmt werden [AHL+02]. In Teilbild 4.12(b) ist
zu sehen, dass für die drei Proben mit nominalem Kohlenstoffgehalt xn ≤ 1,00 ein Phasengemisch erwartet
werden kann [AHL+02]. Dies ist in Übereinstimmung mit den Röntgenmessungen. So sind die Kα1 und Kα2
Reflexe für xn = 1,60 noch aufgelöst, während für die drei anderen Proben eine deutliche Verbreiterung des
83◦-Reflexes erkennbar ist. Die strukturellen Parameter sind in Tabelle 4.2 zusammengefasst.
Alle Proben für xn ≤ 1,00 enthalten geringe Mengen MgNi2, was für die Probe xn = 0,75 sogar zu xe > xn führt.
Der Phasenanteil liegt jedoch für keine der Proben bei mehr als 8 Vol.-% und kann für die folgende Analyse
vernachlässigt werden. Der Anteil des nicht reagierten Kohlenstoffs (Graphit) ist für xn ≤ 1,00 erwartungsge-
mäß wesentlich geringer als für die xn = 1,60 Probe (siehe auch Abbildung 1.1) und kann daher ebenfalls
vernachlässigt werden.
Abbildung 4.13(a) zeigt die spezifische Wärme der Probe mit xn = 1,00. Die Proben mit xn = 0,85 und xn = 0,75
liefern nahezu deckungsgleiche Kurven. Die durchgezogene Linie ist eine Linearkombination der Anpassung
des Gittermodells, des SOMMERFELD-Parameters und des Spinfluktuationsbeitrags entsprechend Formel 3.8,
wobei α2sf (ω)Fsf (ω) in der Probenserie als konstant angenommen wurde (siehe Abschnitt 4.3.1). Da das
Gittermodell keine Möglichkeit bietet, die anwachsende spezifische Wärme bei kleinen Temperaturen zu be-
schreiben, startet die Anpassung bei T = 8 K. Für den SOMMERFELD-Parameter wird zunächst ein Startwert
mit Hilfe von Formel 2.2 abgeschätzt. Die Hinzunahme des Spinfluktuationsbeitrags erfolgt dann durch eine
Konvergenzmethode, wobei in mehreren Schritten abwechselnd erst das Gittermodell und dann der Spinfluk-
tuationsbeitrag angepasst wird. Um die Qualität der Anpassung zu verbessern, wird für den Fall der supralei-
tenden Probe mit xn = 1,00 zusätzlich die Entropieerhaltung des supraleitenden Übergangs als Konvergenzkri-
terium gewählt (siehe dazu auch [SLR+05]). Die resultierende Differenz zwischen der Modellanpassung und
der experimentellen spezifischen Wärme ist in Abbildung 4.13(b) gezeigt. Für die Probe mit xn = 1,00 liegt die
Abweichung deutlich unter einem Prozent und damit innerhalb des Messfehlers. Für xn = 0,85 und xn = 0,75
zeigen sich bei kleinen Temperaturen stärkere Abweichungen, die auf das Einsetzen der Supraleitung hindeu-
ten.
Abbildung 4.14(a) zeigt das Ergebnis der Gitteranpassung für die Proben mit xn = 1,00; 0,85 und 0,75 bei
6Mittels RIETVELD-Analyse [RC90]
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Abbildung 4.14: (a): Tieftemperaturbereich der spezifischen Wärme in der üblichen Auftragung cp/T gegen T 2. Die Li-
nien entsprechen einer Linearkombination aus Gittermodell, SOMMERFELD-Parameter und Spinfluktuationsterm 3.8. (b):
Entropiedifferenz des supraleitenden Übergangs für xn = 1,00. Das eingebettete Bild zeigt die elektronische spezifische
Wärme im supraleitenden Zustand.
tiefen Temperaturen. Der Anstieg der spezifischen Wärme für T → 0 im Normalzustand ist für alle drei Proben
erkennbar [vergleiche auch Abbildungen 4.4(b) und 4.7 für xn = 1,60]. Nur die Probe mit xn = 1,00 (abgesehen
von der Probe mit xn = 1,60) hat einen supraleitenden Übergang mit Tc > 2 K, daher wurde diese Probe genau-
er untersucht. Abbildung 4.14(b) zeigt die Entropiedifferenz zwischen normal- und supraleitendem Übergang,
die durch graphische Integration der spezifischen Wärme erhalten wurde. Der supraleitende Phasenübergang
setzt bereits bei T ≈ 6 K ein. Die gesamte Probe wird bei T ≈ 2,4 K supraleitend.7 Das eingefasste Bild zeigt
die elektronische spezifische Wärme des supraleitenden Zustands, die starke Abweichungen von einer expo-
nentiellen Temperaturabhängigkeit zeigt. Auch die Sprunghöhe ist wesentlich kleiner als der Grenzwert des
BCS-Modells (cel/γNTc = 2,43). Diese Ergebnisse sind in Übereinstimmung mit dem Vorliegen eines Phasen-
gemischs schon für xn = 1,00 (Abbildung 4.12, [AHL+02]).
Der SOMMERFELD-Parameter nimmt mit abnehmender Kohlenstoffkonzentration von γN (0) = 36,1 mJ/molK2
für xn = 1,60 auf γN (0) = 26,0 mJ/molK2 für xn = 0,75 ab (siehe Tabelle 4.2) [WFM+05]. λph kann jetzt mittels
Bandstrukturrechnungen und γ?N aus Formel 3.10 im IEM abgeschätzt werden. In Tabelle 4.2 sind die Elektron-
Paramagnon- und Elektron-Phonon-Kopplungskonstanten der Serie unter Verwendung einer konstanten Zu-
standsdichte N (0) ≈ 4,8 Zustände/(eV · EZ) zusammengefasst. Mit abnehmendem Kohlenstoffgehalt findet
man eine starke Abnahme der Elektron-Phonon-Kopplungskonstanten von λph = 1,84 auf λph = 1,06, während
die Elektron-Paramagnon-Kopplungskonstante λsf in der Serie nur leicht abnimmt [WFM+05].
Abbildung 4.15(a) zeigt die ermittelten phononischen Zustandsdichten. Die mit der Abnahme des nomina-
len Kohlenstoffgehalts verbundenen starken Schwankungen im hochenergetischen Teil mit h̄ω > 60 meV re-
flektieren den erwartet dominierenden Einfluss des Kohlenstoffs als leichtestes Element der Verbindung. Die
Änderungen im niederenergetischen Bereich sind aufgrund der Vielzahl an Schwingungszweigen anschaulich
weniger gut erfassbar. Erkennbar ist eine allgemeine Verschiebung der einzelnen Moden zu höheren Energien.
Diese Energieverschiebung hängt mit dem sich verkleinernden Volumen der Einheitszelle zusammen, das die
Atome näher aneinander bringt und dadurch die Schwingungsfrequenzen allgemein erhöht. Andererseits wür-
de man durch das Entfernen des leichtesten Elements der Verbindung ein Absenken der Phononenfrequenzen
erwarten, nicht eine Zunahme. Der Einfluss des Kohlenstoffs auf die niederenergetischen Schwingungsmoden
7Aus der Konstruktion des idealisierten Sprungs [analog zu Abbildung 4.8(a)]
46 SUPRALEITUNG UND FERROMAGNETISCHE FLUKTUATIONEN IN MGCNI3
)
ω
(
ph
F
0.5
1
)
ω
(
ph
F
 = 1,00nx = 1,60nx
)
ω(
phF
0.5
1)ω(
phF
 = 0,85nx
Energie [ meV ]
0 20 40 60 80 100
)
ω(
ph
F
0
0.5
1
)
ω(
ph
F
 = 0,75nx
(a)
ex
0.8 0.85 0.9 0.95 1
phλ
1
1.2
1.4
1.6
1.8
2
phλ
(b)
Abbildung 4.15: Ergebnisse der Gittermodellanpassung für MgCxn Ni3. (a): ermittelte phononische Zustandsdichte
Fph(ω). Die gestrichelte Kurve entspricht dem niederenergetischen Bereich für xn = 1,60 [siehe Abbildung 4.5(b)]. (b):
Abhängigkeit der Elektron-Phonon-Kopplungskonstanten λph vom effektiven Kohlenstoffgehalt. (•) : aus den SOMMER-
FELD-Parametern ermittelt. (◦) : unter Annahme einer konstanten Elektron-Phonon-Wechselwirkungsfunktion ermittelt
(siehe Text).
kann durch Bestimmung der charakteristischen Phononenfrequenz nach Formel 3.2 quantifiziert werden. Zu
diesem Zweck kann der Ansatz α2ph (ω) = δ/
√
ω aus Abschnitt 4.3.1 benutzt werden. Die Ergebnisse einer
solchen Analyse sind in Tabelle 4.2 angegeben. ωln wächst von 143 K für xn = 1,60 mit abnehmender Kohlen-
stoffkonzentration deutlich auf 164 K für xn = 0,75 an. Um den Einfluss auf die niederenergetischen Moden zu
untersuchen, ist es sinnvoll, ωln auch unter Ausschluss der Moden > 60 meV zu berechnen. Mit ωln = 148 K
für xn = 1,00; ωln = 154 K für xn = 0,85 und ωln = 155 K für xn = 0,75 ergibt sich dabei eine vergleichbare Ten-
denz. ωln nimmt also unabhängig von den hochenergetischen Schwingungsmoden mit abnehmendem Kohlen-
stoffgehalt zu. Diese Analyse zeigt deutlich, dass der Einfluss des Kohlenstoffs auf die niederenergetischen
Gitterschwingungen nicht vernachlässigt werden kann [WFM+05]. Basierend auf strukturellen Untersuchun-
gen an Mischreihen mit Kohlenstoffdefizit kommen Amos et al. zu einem ähnlichen Ergebnis [AHL+02]. Nimmt
man nun an, dass sich die Elektron-Phonon-Wechselwirkungsfunktion nicht ändert, dass es also lediglich zu
einer leichten Verschiebung der Phononenfrequenzen kommt, kann aus Formel 3.7 (mit δ = 4,8 = konstant)
die Elektron-Phonon-Kopplungskonstante für die Serienmitglieder bestimmt werden.
Abbildung 4.15(b) zeigt den sich daraus ergebenden linearen Zusammenhang zwischen λph und der effekti-
ven Kohlenstoffkonzentration (offene Symbole). Ein qualitativ anderes Bild erhält man bei Auftragung der aus
den SOMMERFELD-Parametern der spezifischen Wärme bestimmten Elektron-Phonon-Kopplungskonstanten
(gefüllte Symbole – Tabelle 4.2). Die so bestimmten Werte von λph sind wesentlich kleiner und folgen einer
nicht linearen Abhängigkeit von der effektiven Kohlenstoffkonzentration. Vergleicht man die auf diesen beiden
Wegen erhaltenen Elektron-Phonon-Kopplungskonstanten mit den jeweiligen Werten für Tc und der Elektron-
Paramagnon-Kopplungskonstanten, dann findet man mittels der Tc-Formel 3.4, dass nur die aus dem SOM-
MERFELD-Parameter bestimmten Kopplungskonstanten konsistente Ergebnisse liefern. Die unter der Annahme
einer in der Serie konstanten Elektron-Phonon-Wechselwirkungsfunktion bestimmten Kopplungskonstanten er-
geben zu hohe Tc-Werte.
Basierend auf den Rechnungen von Ignatov et al. [IST03], die zeigen, dass der direkte Einfluss der hoch-
energetischen Schwingungen auf Tc vernachlässigt werden kann, folgt, dass die rasche Abnahme von Tc mit
abnehmendem Kohlenstoffgehalt nur durch erhebliche Änderungen von α2ph (ω) im niederenergetischen Be-
reich erklärbar ist. Der Einfluss des Kohlenstoffs auf die Supraleitung in MgCNi3 verläuft also indirekt über die
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Stabilisierung bestimmter vom Nickel dominierter niederenergetischer Gitterschwingungen. Ein vergleichbares
Szenario wurde von Johannes und Pickett basierend auf Bandstrukturrechnungen für ZnCNi3 vorgeschlagen
[JP04]. Die Autoren schreiben das mit abnehmendem Kohlenstoff beobachtete Hartwerden der niederener-
getischen Phononen einer bestimmten niederenergetischen Nickelschwingung („breathing mode“) zu [JP04].
Tatsächlich zeigt Abbildung 4.15(a) dass für die Probe mit xn = 1,60 die Nickelschwingung bei ≈ 20 meV noch
deutlich in einen harmonischen (≈ 22 meV) und einen anharmonischen Zweig (≈ 14 meV) separiert ist (ver-
gleiche dazu Abbildung 4.6). Diese Aufteilung ist bei den Proben mit reduziertem Kohlenstoffanteil nicht mehr
zu beobachten. Statt dessen tritt für xn = 1,00 eine einzelne Mode bei ≈ 17 meV auf, die mit weiter abnehmen-
dem Kohlenstoffgehalt härter wird (≈ 22 meV für xn = 0,85) [WFM+05].
Diese Interpretation der Ergebnisse wird durch hydrostatische Druckexperimente an MgCNi3 gestützt, in denen
mit zunehmendem Druck (der eine Verkleinerung des Zellenvolumens zur Folge haben dürfte) eine Zunahme
von Tc beobachtet wurde [YMH+03, GMNR+04]. Auch durch das schrittweise Entfernen des Kohlenstoffs wird
das Zellenvolumen reduziert, hier sinkt Tc allerdings ab. Unter der Annahme, dass die Rechnungen von Igna-
tov et al. realistisch genug sind [IST03], kann dieses Phänomen nur mit dem stabilisierenden Einfluss des
Kohlenstoffs auf die niederenergetischen Schwingungsmoden erklärt werden. Auch der relativ große Kohlen-
stoffisotopeneffekt αC = 0,54(1±0,06) [KC04] kann mit diesem stabilisierenden Einfluss erklärt werden und
ist somit den Nickel- und nicht den Kohlenstoffmoden zuzuordnen [WFM+05].
Zusammenfassung
Die vorgestellten Experimente und Analysen zeigen, dass der Einfluss der ferromagnetischen Spinfluktuatio-
nen wesentlich für das Verständnis des supraleitenden Zustands in MgCNi3 ist. Statt des erwarteten Stan-
dardsupraleiters stellt sich MgCNi3 als komplexes System heraus, in dem insbesondere die magnetischen
Fluktuationen die Supraleitung erheblich beeinflussen.
Der Zweibandcharakter des Elektronensystems hat nur geringe qualitative Auswirkungen, ist aber relevant für
das quantitative Verständnis der die Supraleitung charakterisierenden Größen. Beide Ladungsträgergruppen
zeichnen sich durch starke Elektron-Phonon-Kopplung aus, das Band mit der kleineren partiellen Zustands-
dichte sogar durch einen hohen Wert von λph,E ≈ 2,7. Trotzdem ist die spezifische Wärme sowohl bei Tc als
auch für T → 0 durch das Löcherband dominiert, das mit ≈ 85 % zur Gesamtzustandsdichte beiträgt. Auf-
grund der sich stark voneinander unterscheidenden FERMI-Geschwindigkeiten in den beiden Bändern werden
in Transportexperimenten vorrangig die schnellen Elektronen und damit auch deren größere Energielücke ge-
messen. Die Eigenschaften des Löcherbandes bestimmen, wiederum bedingt durch dessen hohe partielle
Zustandsdichte und der relativ geringen FERMI-Geschwindigkeit8, das obere kritische Magnetfeld µ0Hc2 (0). In
diesem Sinne ist eine Beschreibung im IEM voll befriedigend, falls die Ergebnisse der Bandstrukturrechnun-
gen für dieses Band sowie dessen partielle Kopplungskonstante verwendet werden. Aus den sich aus dieser
Analyse ergebenden großen mittleren freien Weglängen der Ladungsträger kann man schließen, dass MgCNi3
ein Supraleiter im „clean limit“ ist.
Der paarbrechende Einfluss der ferromagnetischen Spinfluktuationen reduziert schließlich die entsprechend
der starken Elektron-Phonon-Kopplung mögliche Übergangstemperatur der supraleitenden Phase von Tc ≈
20 K auf lediglich ≈ 7 K.
Die Analyse einer Mischreihe mit abnehmendem Kohlenstoffgehalt hat gezeigt, dass mit zunehmendem Koh-
lenstoffgehalt die für die Supraleitung wichtigen und für die relativ starke Elektron-Phonon-Kopplung von
λ̄ph ≈ 2 verantwortlichen niederenergetischen Nickelschwingungen stabilisiert werden. Der beobachtete Koh-
lenstoffisotopeneffekt ist also keinesfalls ein Beleg für den direkten Einfluss hochenergetischer Schwingungs-
moden auf die Supraleitung.
8Es gilt Hc2 ∼ 1v2F (Gleichung 3.18 bzw. 3.19).
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Kapitel 5
Zweibandsupraleitung in MgB2
Die für ein binäres System ungewöhnlich hohe Übergangstemperatur der supraleitenden Phase von Tc ≈ 39 K
in MgB2 [NNM+01] hat eine außergewöhnlich große Zahl wissenschaftlicher Arbeiten stimuliert. Die Sprung-
temperatur von MgB2 liegt oberhalb der bekannter konventioneller intermetallischer Supraleiter, die Über-
gangstemperaturen bis ungefähr 23 K aufweisen1. Andererseits liegt sie unterhalb der Sprungtemperaturen
der möglicherweise auf durch Spinfluktuationen vermittelten Supraleitung basierenden keramischen Kuprat-
Hochtemperatursupraleiter (mit Tc bis zu etwa 130 K)2. Mittlerweile ist es allgemein anerkannt, dass der hohe
Tc-Wert von MgB2 nicht durch einen Spinfluktuationsmechanismus sondern durch die Wechselwirkung der
Elektronen mit hochenergetischen Gitterschwingungen realisiert wird.
Die elektronische Zustandsdichte von MgB2 lässt sich in der Nähe der FERMI-Kante mittels zweier π- und
zweier σ -Bänder charakterisieren. Die aus Bandstrukturrechnungen ermittelte elektronische Zustandsdichte
an der FERMI-Kante beträgt N (0) = 0,69 Zustände/(eV ·EZ) [CRS+01], 0,71 [AP01, KDJA01, LMK01] und 0,72
[KMB+01, CRS+02b]. Experimentell wurde aus Suszeptibilitätsmessungen N (0) = 0,50 Zustände/(eV ·EZ) ab-
geschätzt [WPJ01]. Das Verhältnis der Zustandsdichten der σ - bzw. π-Bänder wurde mit N (σ )/N (π)≈ 42/58
[MA03], bzw. ≈ 44/56 [CRS+02a] angegeben. Aufgrund der schwachen Kopplung zwischen den beiden Band-
gruppen, sowie stark unterschiedlichen Intrabandkopplungsstärken und der nahezu gleichen Aufteilung der
elektronischen Zustandsdichte auf die beiden Bandgruppen an der FERMI-Kante treten ausgeprägte Mehr-
bandeffekte auf. Diese beiden voneinander nahezu unabhängig zur Supraleitung beitragenden Ladungsträger-
gruppen machen MgB2 zu einem Paradebeispiel eines Mehrbandsupraleiters.
Die spezifische Wärme von MgB2 wurde von mehreren Arbeitsgruppen bereits kurz nach der Entdeckung der
Supraleitung in diesem Material untersucht [KGA01, WFD+01, WPJ01, BFP+01, YLL+01, CRS+01, CRS+02a].
Die Analysen beschränken sich meist auf den Temperaturbereich unterhalb von Tc . Die beiden Arbeitsgrup-
pen, die auch den Bereich bis etwa Raumtemperatur in die Analyse mit einbeziehen, kommen zu sehr unter-
schiedlichen Resultaten. So wurde die Elektron-Phonon-Kopplungskonstante über die Massenrenormierung
von Wälti et at. zu λ ≈ 2 und von Wang et al. zu λ ≈ 0,6 bestimmt [WPJ01, WFD+01, JWBT02]. Auch die
spezifische Wärme im supraleitenden Zustand ist bisher nur qualitativ untersucht, wobei im Rahmen die-
ser Analysen das so genannte α-Modell verwendet wird (siehe Abschnitt 3.3.1). Es hat sich gezeigt, dass
die elektronische spezifische Wärme im supraleitenden Zustand durch eine Linearkombination von zwei α-
Modellausdrücken (Formel 3.17) mit unterschiedlichen Werten für die beiden α-Parameter angepasst werden
kann [WPJ01, BWF+01, FBP+02, JWBT02, FLL+03, PAMP03, DKK+05]. Das α-Modell wurde ursprünglich zur
vereinfachten Berücksichtigung starker Elektron-Phonon-Kopplung als phänomenologische Erweiterung der
BCS-Theorie eingeführt (Abschnitt 3.3.1). Der qualitative Aspekt der Analyse von MgB2 mittels einer solchen
Linearkombination von α-Modellausdrücken besteht darin, dass für eine erfolgreiche Anpassung immer einer
der beiden α-Parameter einen Wert annimmt, der weit unterhalb des BCS-Grenzwertes für schwache Elektron-
Phonon-Kopplung liegt. Dies hängt damit zusammen, dass für beide α-Modellausdrücke dasselbe Tc benutzt
1Nb3Ge
2HgBa2Ca2Cu3O8+δ
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wird. Ein hypothetisch isoliertes π-Band hätte jedoch eine geringere intrinsische Übergangstemperatur, die von
Bouquet et al. zu T ?c ≈ 11 K [BFP+01] und von Rubio-Bollinger et al. zu T ?c ≈ 13,2 K [RBSV01] abgeschätzt
wurde. In der vorliegenden Arbeit werden zwei Teilstücke einer polykristallinen Mg10B2-Ausgangsprobe unter-
sucht. Eines der beiden Teilstücke (im Folgenden mit „Probe A“ bezeichnet) zeigt in der spezifischen Wärme
des supraleitenden Zustands ein auffälliges Maximum bei T ?c ≈ 10 K, also bei der für ein isoliertes π-Band
erwarteten Sprungtemperatur. Das zweite Teilstück, bei dem diese Anomalie nicht auftritt, wird im Folgenden
mit „Probe B“ bezeichnet. Um der Besonderheit von Probe A gerecht zu werden, wird hier zur Analyse ein alter-
nativer Ansatz benutzt, bei dem zunächst der in der Nähe von Tc dominierende Beitrag des σ -Bandes durch
ein α-Modell angepasst wird. Der Beitrag des π-Bandes kann dann unter der Voraussetzung, dass die Entro-
pie für beide Bänder getrennt erhalten ist, separiert werden. Diese Näherung ist erlaubt, wenn die Kopplung
zwischen den beiden Bändern nur sehr schwach ist. Das Computerprogramm „HEAT“ (Kapitel 2 und Anhang
A.1) bildet dabei die Voraussetzung für die Extraktion des durch die Supraleitung verursachten Beitrags zur
spezifischen Wärme.
Schließlich soll insbesondere die Größe der Energielücken des π- und des σ -Bandes abgeschätzt werden und
mit Ergebnissen aus Tunnel- und Punktkontaktspektroskopieexperimenten verglichen werden. Diese reagieren
sensitiver auf die schnellsten Ladungsträger, während die spezifische Wärme unabhängig von der Geschwin-
digkeit der Ladungsträger ist. Damit besteht die Möglichkeit, die von Choi et al. theoretisch vorhergesagte
Verteilung der Energielücke in beiden Bändern [CRS+02a] zu überprüfen.
5.1 Spezifische Wärme im Normalzustand
Im Unterschied zu beispielsweise MgCNi3 ist die Bestimmung des SOMMERFELD-Parameters aufgrund der
relativ hohen Werte von Tc ≈ 40 K und dem oberen kritischen Magnetfeld µ0Hc2 (0) = 16 T deutlich erschwert.
Zur Bestimmung des SOMMERFELD-Parameters muss die spezifische Wärme im Normalzustand für T → 0 un-
tersucht werden. Ein äußeres Magnetfeld von µ0H = 9 T reduziert die supraleitende Übergangstemperatur auf
Tc ≈ 20 K. Zur Anwendung von Gleichung 2.2 ist das nicht ausreichend (siehe beispielsweise auch [FLM+01]).
Um dennoch den SOMMERFELD-Parameter bestimmen zu können, wurde zusätzlich zur Konvergenz der An-
passung des Gittermodells die Erhaltung der Entropie des supraleitenden Phasenübergangs als Bedingung
für die erfolgreiche Beschreibung der spezifischen Wärme im Normalzustand vorausgesetzt.
Die Bestimmung der Entropieerhaltung wird durch SCHOTTKY-Anomalien, die bei kleinen Temperaturen auftre-
ten, zusätzlich erschwert [BFP+01]. Aus diesem Grund wurde ein SCHOTTKY-Modell mit zwei Energieniveaus
zur Datenanpassung verwendet (Formel 2.3). Um zuverlässige Ergebnisse aus der Gittermodellanpassung
zu erreichen, ist es wichtig, einen möglichst großen Temperaturbereich abzudecken. Daher wurden zusätz-
lich Messungen mit angelegtem Magnetfeld µ0H = 9 T herangezogen, um den Übergang in die supraleitende
Phase zu unterdrücken.
Eine qualitativ gute Beschreibung der Daten durch das Gittermodell kann nur für Werte des SOMMERFELD-
Parameters γN ∈ [2,00 ...2,80] mJ/molK2 erreicht werden (wobei die Bedingung der Entropieerhaltung für den
supraleitenden Zustand noch nicht berücksichtigt ist). Die sich aus dem Gittermodell ergebenden Energien
der Phononenzweige unterscheiden sich in diesem Intervall für γN nur marginal, was auf die sichere Konver-
genz der Modellparameter hindeutet. Die Teilbilder 5.1(a) und (c) zeigen die spezifische Wärme der beiden
Mg10B2-Proben für 0,3 K < T < 300 K. Die durchgezogene Linie repräsentiert jeweils das Ergebnis der An-
passung des Gittermodells. Die Teilbilder 5.1(b) und (d) zeigen die Differenz zwischen der Messung und dem
angepassten Gittermodell inklusive des elektronischen Beitrags. Die Anomalie bei Tc ≈ 40 K ist der supra-
leitende Phasenübergang. Die Abweichungen unterhalb von ≈ 20 K können ebenfalls auf die Supraleitung
zurück geführt werden, die mit µ0H = 9 T nicht vollständig unterdrückt werden kann [BFP+01, FLM+01]. Zwi-
schen 50 K . T . 150 K zeigt die spezifische Wärme von Probe A eine schwache Magnetfeldabhängigkeit,
die möglicherweise aus der Feinstrukturaufspaltung von Eisenverunreinigungen resultiert, die oft zusammen
mit Magnesium auftreten [BFP+01, YLL+01].
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Der Anstieg in der spezifischen Wärme für T & 250 K konnte für γN ∈ [2,00 ...2,80] mJ/molK2 mit dem Gitter-
modell nicht reproduziert werden. Offensichtlich ist die Modenwichtung für eine Beschreibung bis T = 300 K
nicht ausreichend, was auf einen temperaturabhängigen Effekt hindeutet. Ein schwaches Weichwerden ein-
zelner Moden bei Raumtemperatur wurde bereits von Yildirim et al. festgestellt [YGL+01]. Daher wird der
Bereich für T > 250 K für die Modellierung ausgespart. Das Anpassungsintervall beschränkt sich somit auf
den Temperaturbereich 20 K < T < 250 K. Die Bedingung der Entropieerhaltung für den supraleitenden Über-
gang bestimmt dann den SOMMERFELD-Parameter eindeutig zu γN = 2,69 mJ/molK2 für Probe A und γN =
2,71 mJ/molK2 für Probe B. Diese Werte sind in Übereinstimmung mit Ergebnissen vergleichbarer Untersu-
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Abbildung 5.1: Spezifische Wärme der beiden Mg10B2-Proben. (a) und (b): Probe A. (c) und (d): Probe B. (a) und (c):
spezifische Wärme für 2 K < T < 300 K. Die durchgezogene Linie entspricht jeweils einer Anpassung des Gittermodells.
(b) und (d): absolute Differenz zwischen Daten und angepasstem Gittermodell. Offene Symbole: Nullfeldmessung. Ge-
füllte Symbole: Messung im äußeren Magnetfeld mit µ0H = 9 T. Der Phasenübergang bei Tc ≈ 40 K ist für beide Proben
deutlich erkennbar. Das eingebettete Bild zeigt jeweils die relative Differenz zwischen angepasstem Gittermodell und
Daten (Nullfeldmessung für T > Tc , Messung bei µ0H = 9 T für T < Tc).
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Abbildung 5.2: Vergleich
des angepassten Gitter-
modells mit den Daten für
T . 40 K für Probe A. Die
gefüllten Symbole entspre-
chen einer Messung im
Magnetfeld mit µ0H = 9 T,
für die der supraleiten-
de Phasenübergang von
Tc ≈ 40 K auf Tc ≈ 20 K
abgeschwächt ist.
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Tabelle 5.1: Ergebnisse der Anpassung des Gittermodels an die spezifische Wärme der beiden Mg10B2-Proben. Die
Parameter Di bezeichnen die akustischen und Ei die optischen Moden. h̄ω bezeichnet die Energie der Moden und νi die
Besetzungszahl.
akustische – optische Moden
Probe D1 D2 E1 E2 E3 E4 E5
A h̄ω [meV] 50,8 78,9 15,9 29,4 42,2 84,2 86,7
νi 2 1 0,05 1 1 2 1,95
B h̄ω [meV] 51,0 – 31,0 60,7 87,2 – –
νi 3 – 1 1 4 – –
chungen: γN = 2,60 mJ/molK2 (Pulverprobe) bzw. 2,53 (gesinterte Probe) [FLL+03], 2,6 (1±0,04) [BFP+01],
2,62 [CRS+02a, CRS+01], 2,7 [YLL+01], 2,7 (1±0,06) [WPJ01], 3,0 (1±0,07) [PAMP03], 3 (1±0,3) [BLP+01],
3,1 (1±0,3) [KGA01]. Ebenfalls mit einem Gittermodell, bestehend aus je einem modifizierten DEBYE- und
einem EINSTEIN-Term für alle Schwingungszweige, wurde ein viel zu hoher Wert von γN = 5,5(1±0,04)
bestimmt [WFD+01]. Das hängt offensichtlich damit zusammen, dass das verwendete Gittermodell in die-
sem Fall nur an die Daten oberhalb von Tc angepasst wurde, ohne Messungen mit angelegtem Magnet-
feld heranzuziehen. Von Golubov et al. wurde γN = 3,24 mJ/molK2 im Rahmen eines Mehrband-ELIASHBERG-
Modells berechnet [GKD+02]. Mit der elektronischen Zustandsdichte N (0) = 0,71 Zustände/(eV ·EZ) (entspricht
γ0 = 1,67 mJ/molK2) und γN = 2,69 mJ/molK2 kann die mittlere Elektron-Phonon-Kopplungskonstante von Pro-
be A nach Formel 3.10 zu λ̄ ≈ 0,61 (Probe B: λ̄ ≈ 0,62) bestimmt werden [WDF+06]. Dieser Wert ist in Über-
einstimmung mit Ergebnissen aus ab initio-Rechnungen im Rahmen eines anisotropen ELIASHBERG-Modells
[CRS+02b].
Abbildung 5.2 zeigt das Ergebnis der Gitteranpassung im Temperaturbereich der supraleitenden Phase für Pro-
be A. Das SCHOTTKY-Modell liefert eine Konzentration von 4,25×10−4 mol−1 paramagnetischer Ionen für Pro-
be A und 1,80×10−4 mol−1 für Probe B. Während der Wert von Probe A relativ hoch ist, liegt der Wert für Pro-
be B im Bereich für übliche polykristalline Proben [1,95(1±0,08)×10−4 [WPJ01], bzw. 7,2×10−5 [YLL+01]].
Die Energieniveaus der Aufspaltung betragen für beide Proben ∆1 = 0,014 meV und ∆2 = 0,453 meV. Die-
ses Ergebnis ist qualitativ in Übereinstimmung mit dem beobachteten Unterschied zwischen der Nullfeld- und
Feldmessung in der spezifischen Wärme von Probe A [Abbildung 5.1(b)]. Im Normalzustand setzt sich die
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spezifischen Wärme von Mg10B2 somit aus dem elektronischen Beitrag, dem SCHOTTKY- (Gleichung 2.3) und
dem Gitterbeitrag zusammen:
cN (T ) = γNT + cS (T ) + cgitter (T ) .
Die aus der Anpassung des Gittermodells resultierenden Phononenfrequenzen sind in Tabelle 5.1 zusammen-
gefasst. In Analogie zur Anwendung des Gittermodells auf MgCNi3 (Kapitel 4.3) treten für Probe A optische
Moden bei unüblich kleinen Energien auf (E1, E2). Besonders auffällig ist die geringe Energie und Beset-
zungszahl der Mode E1. Dies ist keine echte Schwingungsmode sondern resultiert wahrscheinlich aus dem
Weichwerden einer der akustischen Schwingungszweige.3 Diese Moden treten bei der Anpassung der Daten
von Probe B nicht auf. Der in Abbildung 5.3(a) gezeigte Vergleich mit berechneten Dispersionskurven [BHR01]
für Probe A zeigt, dass die Dispersion der akustischen Moden, die keine rein lineare Abhängigkeit aufweisen,
mittels einer zusätzlichen optischen Mode reduzierter Besetzung simuliert wird, ähnlich wie für MgCNi3 [Ab-
bildung 4.5(a)]. Die Mode D2 konvergiert gegen einen viel zu hohen Energiewert, was mit der berechneten
starken Dispersion der Schwingungsmoden bei ≈ 40...90 meV (E1u und E2g-Moden) erklärt werden kann
[YGL+01, BBCP02]. Die Übereinstimmung für Probe B [Teilbild 5.3(c)] erscheint insgesamt besser. Ähnliche
Übereinstimmungen ergeben sich mit anderen berechneten Dispersionskurven [YGL+01, SCd+03]. Wie für
MgCNi3 stimmen die Dispersionsbeziehungen gut mit Rechnungen überein. Die Charakterisierung der ermit-
telten Schwingungszweige als akustisch oder optisch darf allerdings auch hier nicht überbewertet werden.
Die Abbildungen 5.3(b) und (d) zeigt den Vergleich des aus der spezifischen Wärme ermittelten Phononen-
spektrums mit der aus Neutronenstreuexperimenten gewonnenen generalisierten Zustandsdichte (GDOS)
[HRS+03]. Berücksichtigt man, dass im Falle der aus der spezifischen Wärme bestimmten optischen Schwin-
gungszweige nur die Maximapositionen auf der Abszisse verglichen werden können, findet man für Probe B
eine bessere Übereinstimmung als für Probe A. Auch der Vergleich mit weiteren generalisierten Phononen-
spektren und Rechnungen zeigt gute Übereinstimmung [BHR01, OGKH01, YGL+01].
5.2 Elektron-Phonon-Wechselwirkung
Die für Probe A zu λ̄ ≈ 0,61 bestimmte mittlere Elektron-Phonon-Kopplungskonstante entspricht Ergebnissen
aus ab initio-Rechnungen im Rahmen eines anisotropen ELIASHBERG-Modells [CRS+02b]. Im Zweibandmo-
dell ist diese Kopplung entsprechend Formel 3.28 auf die beiden Bänder zu verteilen. Aufgrund der schwachen
Kopplung zwischen dem σ - und dem π- Band ist im Allgemeinen anzunehmen, dass für die Vermittlung der
Supraleitung in beiden Bändern Bosonen unterschiedlicher Energie relevant sind. Für MgB2 ist es aufgrund
des Isotopeneffekts [BLP+01, HCJ01] weitgehend akzeptiert, dass die vermittelnden Bosonen Phononen sind.
Golubov et al. haben die ELIASHBERG-Funktionen für das π- und das σ -Band berechnet [GKD+02, YN04].
Auffällig ist, dass insbesondere für das σ -Band die Elektron-Phonon-Wechselwirkungsfunktion α2ph (ω) keine
einfache Abhängigkeit hat, sondern im wesentlichen durch die Kopplung bei etwa 75 meV (E2g-Mode) be-
stimmt ist. Tatsächlich wurde ein für diese Mode ungewöhnlich hoher Wert von λph ≈ 25 berechnet [ASRP02].
Das π-Band koppelt nach diesen Rechnungen sogar an Moden höherer Energie. Entsprechend Gleichung
3.7 und 3.2 ergeben sich h̄ωln/kB im π- bzw. σ -Band zu 668 K bzw. 770 K und λph zu 0,45 bzw. 1,00 (durch
grafische Integration von Abbildung 26 aus [YN04] ermittelt). Die zugehörigen intrinsischen Übergangstem-
peraturen unter Vernachlässigung der Kopplung zwischen beiden Bandgruppen betragen Tc1 = 59,33 K bzw.
Tc2 = 6,25 K (nach Gleichung 3.3 mit µ? = 0,13). Die Interbandkopplung bewirkt im wesentlichen eine Ab-
senkung von Tc1 und einen Anstieg von Tc2. Aus Berechnungen wurde mit ansteigender Interbandkopplung
eine Grenzregion um Tc ≈ 20...27 K abgeschätzt, bei der beide Energielücken gerade noch einzeln sichtbar
sind [LMK01, CRS+02b, FPL+05]. Aus Bestrahlungsexperimenten ist allerdings bekannt, dass für Proben mit
Tc ≈ 27 K beide Bänder noch deutlich getrennt sind [WBS+03, JWB+03, BWT+04]. Von Mazin et al. wurde
vorgeschlagen, dass dies mit einer im π-Band stark ansteigenden Defektstreuung zusammen hängt, während
die Intrabandstreuung des σ -Bandes und die Interbandstreurate weniger stark beeinflusst werden [MAJ+02].
3In Neutronenstreuexperimenten wurde bei ähnlichen Energien (≈ 17 meV) Intensität gefunden [SST01]. Das Manuskript ist aller-
dings später von den Autoren zurückgezogen worden, auch konnte dieses Ergebnis in anderen Studien nicht reproduziert werden.
Das Gittermodell ist andererseits nicht in der Lage, die spezifische Wärme von Probe A ohne die E1-Mode zu reproduzieren.
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Abbildung 5.3: Dispersion und Zustandsdichte der Phononen der beiden Mg10B2-Proben. (a) und (b): Probe A. (c) und
(d): Probe B. (a) und (c): Dispersion der Phononenzweige für Γ−M. Die durchgezogenen Linien entsprechen jeweils
den angepassten DEBYE- und EINSTEIN-Moden. Die gestrichelten Linien sind von Bohnen et al. berechnete Disper-
sionen [BHR01]. (b) und (d): Vergleich des angepassten Phononenspektrums Fph(ω) (durchgezogene Linie) mit einer
generalisierten Zustandsdichte (GDOS) nach Heid et al. (gestrichelte Linie) [HRS+03]. Man beachte die unterschiedliche
Skaleneinteilung von Fph(ω).
Die Unterschiede zwischen dem aus der spezifischen Wärme für die Proben A und B ermittelten Phononen-
spektrum Fph (ω) und einem an einem Einkristall in c-Achsenrichtung bestimmten Punktkontaktspektrum sind
in Abbildung 5.4 dargestellt [YN04]. Der Vergleich der beiden Spektren ist hier noch schwieriger, da das Punkt-
kontaktspektrum die Elektron-Phonon-Spektraldichte α2phFph (ω) reflektiert. Moden, an die die Elektronen nur
schwach oder nicht ankoppeln, geben nur einen schwachen, beziehungsweise keinen Beitrag. Im Punktkon-
takspektrum fehlt die für das σ -Band vorhergesagte extreme Intensität der E2g-Mode (vergleiche Abbildung
26 aus [YN04]). Das ist aber kaum überraschend, da das π-Band im Gegensatz zum σ -Band in Richtung der
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Abbildung 5.4: Vergleich des angepassten Phononenspektrums F (ω) (schwarze, durchgezogene Linie - rechte Ordi-
nate) mit einem Punktkontaktspektrum nach Yanson et al. für beide Proben (blaue, gestrichelte Linie - linke Ordinate)
[YN04]. (a): Probe A. (b): Probe B.
c-Achse eine wesentlich höhere FERMI-Geschwindigkeit hat, weshalb dieses Spektrum im wesentlichen die Ei-
genschaften des π-Bandes reflektiert. Die E2g-Mode ist hier nur relativ schwach als lokales Maximum bei etwa
85 meV erkennbar (fällt mit den hier bestimmten E4- und E5-Phononenzweigen für Probe A, beziehungsweise
E3 für Probe B zusammen).
5.3 Thermodynamik der supraleitenden Phase
Durch die Bedingung der Entropieerhaltung zwischen normal- und supraleitendem Zustands bei T → 0 und
T → Tc für die Bestimmung der Gitterparameter und des SOMMERFELD-Parameters ist eine gut fundierte
Bestimmung der thermodynamischen Eigenschaften von MgB2 möglich [WDF+06]. Dagegen bleiben Aus-
wertungen der spezifischen Wärme [WPJ01, FLL+03], bei denen die Entropieerhaltung nicht berücksichtigt
wurde, fragwürdig. Abbildung 5.5(a) zeigt die elektronische spezifische Wärme in der supraleitenden Phase,
∆c (T )/T von den beiden Teilstücken A und B der polykristallinen Mg10B2-Ausgangsprobe. Für Teilstück A
wurde ein lokales Maximum bei T ≈ 8 K gefunden, was ungefähr der intrinsischen Übergangstemperatur des
π-Bandes entspricht. Probe B zeigt statt dessen eine verbreiterte „Schulter“. Da beide Teilstücke von der
selben Probe stammen, scheint es sich um eine durch lokale Inhomogenitäten ausgelöste Besonderheit zu
handeln. Vor dem Hintergrund des ausgeprägten Zweibandcharakters kann das lokale Maximum von Probe
A als ein durch eine besonders niedrige Interbandkopplung ausgelöster zweiter Sprung gedeutet werden. In
diesem Szenario, das kürzlich ausführlich theoretisch beleuchtet wurde [NC05], würde ein erheblicher Teil der
Elektronen des π-Bandes erst bei der intrinsischen Übergangstemperatur dieses Bandes supraleitend wer-
den. Unter der Annahme, dass die Interbandkopplung von Probe A relativ zu anderen untersuchten Proben
klein ist, kann der Sprung bei Tc = 39,0 K nahezu vollständig dem σ -Band zugeschrieben werden. Der Sprung
des hier untersuchten Teilstücks A liegt mit ∆c = 103,35 mJ/molK im Bereich bisher veröffentlichter Werte für
Mg11B2-Proben. Die Sprunghöhe von Teilstück B ist nur minimal geringer.
Die in Abbildung 5.5(a) gezeigte Temperaturabhängigkeit von Probe A lässt vermuten, dass das π-Band erst
für T . 20 K bedeutend zur supraleitenden Phase beiträgt, während es für Probe B schon bei höheren Tempe-
raturen stärker beiträgt. Daher wird zunächst das α-Modell (Formel 3.17) an die Sprunghöhe bei Tc = 39,0 K
angepasst, um den Anteil des σ -Bandes an der elektronischen spezifischen Wärme im supraleitenden Zu-
stand zu bestimmen. Der SOMMERFELD-Parameter γN,σ = 1,44 mJ/molK2 des σ -Bandes ist dabei so zu wäh-
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Abbildung 5.5: Elektronische spezifische Wärme von Mg10B2 im supraleitenden Zustand aufgetragen gegen T . (a):
gefüllte Symbole: Messung an Teilstück A. Rote Linie: an die Sprunghöhe angepasstes α-Modell „BCS-1“. Grüne, offene
Symbole: Messung an Teilstück B mit größerer Interbandkopplung. (b): Differenz ∆c?/T zwischen ∆c/T und dem mit
„α-Modell-1“ bezeichneten α-Modell für beide Proben. Die mit „α-Modell-2“ bezeichnete Linie (blau) entspricht dem an
Probe A angepassten BCS-Grenzfall verschwindender Intrabandkopplung mit Tc = 8,7 K.
len, dass die Entropie des angepassten α-Modells erhalten ist (schmale durchgezogene Linie). Allerdings ist
es noch nicht geklärt, ob die für beide Bänder getrennte Entropieerhaltung eine zwingende Voraussetzung
ist, so wurde von Dolgov et al. vorgeschlagen [DKK+05], nur die Erhaltung der Gesamtentropie als physika-
lisch relevant zu betrachten. Mit dem hier verwendeten Ansatz der getrennten Entropieerhaltung beträgt der
SOMMERFELD-Parameter für das π-Band γN,π = γN − γN,σ = 1,25 mJ/molK2. Die nach Abzug des angepassten
α-Modells übrig bleibende elektronische spezifische Wärme des π-Bandes ist in Abbildung 5.5(b) dargestellt.
Aufgrund des stark verbreiterten Übergangs, der bereits nahe Tc = 39,0 K einsetzt, ist es sinnvoll, den zweiten
α-Modellausdruck lediglich an den Tieftemperaturbereich anzupassen (mit „α-Modell-2“ bezeichnete Kurve).
Tatsächlich entspricht das Tieftemperaturverhalten für T / 4 K exakt dem BCS-Grenzwert für schwache In-
trabandkopplung, eine Variation des α-Parameters erbringt keine Verbesserung der Anpassung [WDF+06].
Für Probe B kann das α-Modell in gleicher Weise an die Sprunghöhe bei Tc bzw. den Tieftemperaturbereich
angepasst werden.
Die Entropiedifferenz zwischen normal- und supraleitendem Zustand von Probe A wurde durch grafische
Integration ermittelt und ist in Abbildung 5.6(a) als durchgezogene Linie dargestellt. Die gestrichelte Linie
entspricht der Entropiedifferenz des angepassten α-Modells, die gepunktete Linie stellt die Differenz zwi-
schen den beiden anderen Kurven dar und kann als Entropiedifferenz des π-Bandes verstanden werden.
Aus der Entropiedifferenz kann das thermodynamisch kritische Magnetfeld µ0Hc (T ) bestimmt werden. Abbil-
dung 5.6(b) zeigt das Ergebnis für das Gesamtelektronensystem sowie einzeln für das σ - und π-Band. Der
Wert von µ0Hc (0) ≈ 300 mT für das Gesamtsystem ist in Übereinstimmung mit bisher aus der spezifischen
Wärme bestimmten Werten von ≈ 260 mT [WPJ01] und ≈ 340 mT [BFP+01]. Die partiellen thermodynamisch
kritischen Felder betragen µ0Hc (0)≈ 287 mT für das σ -Band und ≈ 92 mT für das π-Band.
Mit Hilfe der partiellen SOMMERFELD-Parameter und thermodynamischen Größen wie der reduzierten Sprung-
höhe ∆c/ (γNTc) kann auf die für die Elektron-Phonon-Kopplung relevanten Parameter wie die charakteris-
tische Phononenfrequenz und die Elektron-Phonon-Kopplung der einzelnen Bänder von Probe A geschlos-
sen werden. Mit Gleichung 3.11a und ∆c/ (γσ Tc) = 1,84 beträgt die charakteristische Phononenfrequenz für
das σ -Band h̄ωln/kB = 712 K. Aus Formel 3.3 folgt dann die Elektron-Phonon-Kopplung für das σ -Band zu
λph,σ = 0,82 bei einem Wert von µ? = 0,10 für das COULOMB-Pseudopotential. Beide Werte sind in guter Über-
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Abbildung 5.6: (a): durch grafische Integration ermittelte Entropiedifferenz zwischen normal- und supraleitender Phase
von Mg10B2. (b): zugehöriges thermodynamisch kritisches Feld der supraleitenden Phase (nahe Tc wurde der idealisier-
te Übergang berücksichtigt). Durchgezogene Linien: Gesamtelektronensystem. Gestrichelte Linien: σ -Band. Punktierte
Linien: π-Band.
einstimmung mit den in Abschnitt 5.2 vorgestellten theoretischen Ergebnissen von Golubov et al. [GKD+02].
Der freie Elektronenparameter für das σ -Band beträgt entsprechend Formel 3.10, γ0,σ = γN,σ/
(
1 + λph,σ
)
=
0,79 mJ/molK2. Der freie Elektronenparameter des π-Bandes beträgt dann γ0,π = γ0− γ0,σ = 0,88 mJ/molK2.
Die Elektron-Phonon-Kopplungskonstante des π-Bandes beträgt schließlich λph,π = 0,42, wiederum in guter
Übereinstimmung mit den theoretischen Ergebnissen (Abschnitt 5.2). Entsprechend Definition (Abschnitt 3.2)
liegen damit in beiden Bändern signifikant unterschiedliche Kopplungskonstanten vor (mittelstarke im σ -Band
und schwache im π-Band) [WDF+06].
Setzt man die so gewonnenen Parameter, also die freien Elektronenparameter und λph-Werte in Gleichung
3.28 ein, lässt sich der Wert λ̄ ≈ 0,61 für die mittlere Elektron-Phonon-Kopplung im Zweibandmodell verifi-
zieren. Übereinstimmend mit den Literaturangaben verhalten sich die SOMMERFELD-Parameter der beiden
Bänder also wie γN,π/γN,σ = 46/54 (siehe beispielsweise Tabelle I in [BWF+01]). Die freien Elektronenpara-
meter, die zu den partiellen elektronischen Zustandsdichten an der FERMI-Kante proportional sind, verhal-
ten sich aufgrund der unterschiedlichen Elektron-Phonon-Kopplung in den beiden Bändern aber umgekehrt:
γ0,π/γ0,σ = 53/47, in guter Übereinstimmung mit Bandstrukturrechnungen [CRS+02a, MA03].
Die aus der ALLEN-DYNES-Formel 3.3 bestimmte charakteristische Phononenfrequenz für das π-Band beträgt
h̄ωln/kB = 1270 K und ist damit größer als aus Bandstrukturrechnungen erwartet wird (Abschnitt 5.2) [GKD+02].
Eine größere Elektron-Phonon-Kopplung im π-Band würde zwar zu einem kleineren Wert von ωln führen, aber
das Verhältnis der partiellen Zustandsdichten entgegen den theoretischen Vorhersagen verschieben. Es ist
noch ungeklärt, ob diese ungewöhnlich hohe Frequenz mit stark anharmonischen Moden bei hohen Energien
in Verbindung steht oder aus kleinen Ungenauigkeiten in den Bandstrukturrechnungen resultiert [Dre]. Tabelle
5.2 zeigt den Vergleich der aus der spezifischen Wärme ermittelten Intrabandkopplungskonstanten, charakte-
ristischen Phononenfrequenzen und intrinsischen Übergangstemperaturen von Mg10B2 mit den theoretischen
Werten aus Abschnitt 5.2.
Eine Untersuchung der Energielücken ist besonders im Hinblick auf die in Rechnungen gefundene Verteilung
der beiden Energielücken interessant [CRS+02a] (siehe auch Abbildung 5.12). Die Bestimmung der Energie-
lücken aus der spezifischen Wärme, insbesondere für das π-Band ist nur sinnvoll, wenn sowohl das jeweilige
intrinsische Tc als auch der jeweilige SOMMERFELD-Parameter verwendet wird. Im Folgenden werden daher
Tc,σ = 39 K bzw. γN,σ für das σ -Band und T ?c = 8,7 K sowie γN,π für das π-Band verwendet. In Abbildung
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Abbildung 5.7: Normierte elektronische spezifische Wärme im supraleitenden Zustand für T < Tc in halblogarithmischer
Auftragung. (a): Beitrag durch das σ -Band. Schwarze Linie: angepasstes α-Modell 3.17 mit 2∆(0)/kBTc,σ = 3,98. (b):
Beitrag durch das π-Band. Schwarze Linie: α-Modell mit 2∆(0)/kBTc,π = 3,53.
Tabelle 5.2: Theoretische und experimentelle Ergebnisse der logarithmisch gewichteten Phononenfrequenzen ωln und
Elektron-Phonon-Kopplungskonstanten λph,i (i=σ , π). Die theoretischen Werte wurden nach Abbildung 26 aus [YN04]
grafisch ermittelt (Tc nach Formel 3.3 mit µ? = 0,13). Eine konsistente Beschreibung der experimentellen Ergebnisse
erfordert µ? = 0,10.
ELIASHBERG-Modellrechnung spezifische Wärme
π σ π σ
h̄ωln/kB [K] 668 770 1270 712
λph,i 0,45 1,00 0,42 0,82
Tc,i [K] 6,25 59,33 8,7 38,9
5.7 ist die elektronische spezifische Wärme normiert auf den jeweiligen SOMMERFELD-Parameter der beiden
Bänder in der üblichen halblogarithmischen Auftragung aufgetragen. Die Anpassung des α-Modells ergibt
eine Energielücke von 2∆ (0)/kBT ?c = 3,98 → ∆ (0) = 6,70 meV für das σ -Band, entsprechend der durchge-
zogenen Kurve in Abbildung 5.7(a). Die Energielücke im π-Band ist aufgrund der sehr hohen charakteristi-
schen Phononenfrequenz h̄ωln,π/kB = 1270 K nach Gleichung 3.14 praktisch gleich dem BCS-Grenzwert von
2∆ (0)/kBT ?c = 3,53→∆ (0) = 1,32 meV. Die durchgezogene Kurve in Abbildung 5.7(b) entspricht einer ange-
nommenen BCS-Temperaturabhängigkeit dieser Energielücke. Die Abweichungen bei kleinen Temperaturen
T ?c /T sind in der unzureichend genauen Bestimmung des SCHOTTKY-Hintergrunds begründet, aber hier nur
von geringer Bedeutung. Für Probe B ergibt die gleiche Analyse ∆ (0) = 6,38 meV für das σ -Band beziehungs-
weise ∆ (0) = 1,76 meV für das π-Band (mit T ?c = 11,5 K) [WDF
+06].
Die Werte der Energielücken beider Proben sind kleiner als übliche, aus Transportmessungen bestimmte Wer-
te [DGU+03, SSK+03, EKL+03, IKK+03] (siehe insbesondere auch [SZGH03] und dortige Quellenangaben).
Unabhängig davon ist die für das π-Band ermittelte Energielücke von 1,32 meV kleiner als die von Probe
B und übliche, aus der spezifischen Wärme bestimmte Werte von 1,7 ...2,2 meV [BFP+01, WPJ01, FBP+02,
JWBT02, FLL+03]. Das ist verständlich, da sich mit ansteigender Interbandkopplung beide Energielücken auf-
einander zu bewegen.
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Abbildung 5.8: Deviationsfunktion 4.2 von Mg10B2 (Probe A). (a): D(t) im Vergleich mit der BCS-Modellvorhersage.
(b): Ausschnitt für 0 < t2 < 0,2. Deutlich erkennbar sind Unterschiede in der Krümmung für t2 → 0. Die punktierte
und die strichpunktierte Kurve entspricht Formel 3.35 mit den jeweiligen angegebenen β -Werten entsprechend dem
Zweibandausdruck 3.37.
Eine Analyse der Deviationsfunktion von MgB2 findet sich lediglich in einer unveröffentlichten Arbeit von Ma-
chida et al. und einer theoretischen Arbeit von Nicol und Carbotte [MSF+02, NC05]. In letzterer werden die
experimentellen Daten zweier Arbeitsgruppen verglichen [WPJ01, BFP+01]. Die von Machida et al. bestimmte
Deviationsfunktion zeigt eine qualitative Übereinstimmung mit der für die von Bouquet et al. bestimmten Probe
und der hier untersuchten Probe B. Die aus den Daten von Wang et al. bestimmte Kurve scheint die Realität
allerdings nicht wiederzugeben, da in diesem Fall D (t = 0) 6= 0 ist, was auf Probleme mit der Entropieerhaltung
dieses Datensatzes zurückzuführen ist (siehe dazu auch [FLM+01]). Abbildung 5.8(a) zeigt die Deviationsfunk-
tion der hier untersuchten Probe A im Vergleich mit dem BCS-Modell. Die Krümmung für T → Tc ist etwas
stärker als die der BCS-Kurve, kann also ungefähr durch die Elektron-Phonon-Kopplung im σ -Band erklärt
werden. Aufgrund des einsetzenden Mehrbandeinflusses auf die Supraleitung kommt es für kleine Tempera-
turen zu einem ungewöhnlichen Verlauf. Das Minimum ist von t2 ≈ 0,5 für das BCS-Modell nach t2 ≈ 0,4
verschoben. Auch das Verhalten von D (t) für T → 0 weicht stark von der Erwartung im BCS-Modell ab. Mittels
des Mehrbandkorrekturterms 3.37 für Formel 3.35 kann der Verlauf der Deviationsfunktion für T → 0 bestimmt
werden. Mit den oben ermittelten Parametern für die beiden Energielücken, die Kopplungskonstanten und die
charakteristischen Phononenfrequenzen für beide Bandgruppen ergibt sich ein Korrekturwert von β ≈ 1,56
im Vergleich zu β = 1 für das BCS-Modell. Abbildung 5.8(b) zeigt die gute Übereinstimmung zwischen dieser
Rechnung und der aus der spezifischen Wärme bestimmten Deviationsfunktion, die als Erfolg der gesamten
Analyse für Probe A angesehen werden kann. Abbildung 5.9 zeigt einen Vergleich der Deviationsfunktionen
und Daten der spezifischen Wärme mit Rechnungen, die von Nicol und Carbotte im Rahmen eines Zweiband-
ELIASHBERG-Modells durchgeführt wurden [NC05]. Die durchgezogene Kurve in Abbildung 5.9(a) entspricht
der einer typischen MgB2-Probe [BFP+01]. Für die gestrichelte Kurve wurde in der Rechnung lediglich die
Interbandkopplung halbiert (bei konstanter Intrabandkopplung). Die experimentell bestimmten Deviationsfunk-
tionen sind in sehr guter Übereinstimmung mit jeweils einer der beiden berechneten Funktionen. Insbesondere
das Minimum von Probe A ist mit ≈−3,5 % viel flacher als für übliche Proben die ein Minimum bei ≈−5...−6
% aufweisen ([BFP+01] und Probe B). Entsprechend den Rechnungen von Nicol und Carbotte kann man ab-
schätzen, dass die Interbandkopplung der Probe A um etwa 30 % gegenüber üblichen Proben ([BFP+01] und
Probe B) reduziert ist [WDF+06].
Auch die elektronische spezifische Wärme des supraleitenden Zustands ist damit in guter Übereinstimmung,
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Abbildung 5.9: (a): Vergleich der Deviationsfunktionen der Proben A und B mit Zweibandrechnungen im Rahmen des
ELIASHBERG-Modells von Nicol und Carbotte [NC05]. Probe B wird sehr gut mittels den Interbandkopplungskonstanten
λσπ = 0,213 und λπσ = 0,155 beschrieben (gestrichelte Kurve). Probe A kann besser durch die durchgezogene Kurve
mit 50 % reduzierter Interbandkopplung beschrieben werden. (b): Vergleich der zur berechneten Deviationsfunktion
gehörenden elektronischen spezifischen Wärme mit den beiden hier untersuchten Datensätzen. Das lokale Maximum
von Probe A bei tiefen Temperaturen entspricht qualitativ der Modellerwartung bei reduzierter Interbandkopplung.
wie Abbildung 5.9(b) zeigt. Beide Proben folgen dem berechneten Verlauf. Lediglich die Sprunghöhe der bei-
den untersuchten Proben verhält sich entgegengesetzt zu den Rechnungen. Diese, ebenso wie Tc hängt
allerdings empfindlich von den genauen Werten der beiden Interbandkopplungskonstanten λπσ und λσπ ab.4
Abhängig von deren Wert kann es zu einer Tc-Erhöhung aber auch Erniedrigung kommen [NC05].
Feldabhängigkeit der spezifischen Wärme für T < 15 K
Um die für Probe A im supraleitenden Zustand gefundene Tieftemperaturanomalie bei T ≈ 9 K genauer zu
charakterisieren, wurden Messungen in Magnetfeldern durchgeführt. Abbildung 5.10 zeigt die Temperaturab-
hängigkeit der spezifischen Wärme cp/T gemessen in magnetischen Feldern zwischen µ0H = 0,1 und 9 T.
Die schattierte Fläche markiert den Temperaturbereich des in der Nullfeldmessung beobachteten Anstiegs der
spezifischen Wärme im supraleitenden Zustand [Abbildung 5.5(a)]. Mit anwachsendem äußeren Magnetfeld
flacht die Anomalie ab und ist bei µ0H = 9,0 T vollständig verschwunden. Dies deutet darauf hin, dass die An-
omalie mit dem supraleitenden Zustand zusammenhängt, da bei diesen Feldern auch das in der spezifischen
Wärme sichtbare Signal des supraleitenden Zustands des σ -Bandes nur noch schwer nachweisbar ist. Die Po-
sition der Anomalie auf der Temperaturachse hängt hingegen nicht vom Magnetfeld ab. Das ist überraschend,
da analog zur mit anwachsendem Magnetfeld einher gehenden Reduktion von Tc auch eine Reduktion von T ?c
zu erwarten wäre. Eine mögliche Erklärung für diese Beobachtung liefert die Interaktion der von den beiden
Bändern favorisierten Flussschlauchgitter. Es ist vorstellbar, dass diese zu einer Stabilisierung der Supralei-
tung im π-Band gegenüber bereits relativ starken Magnetfeldern führen kann. Wird das gemeinsame Tc in die
Nähe von T ?c gedrückt, verschwindet dieser stabilisierende Einfluss [Dre].
4Zur Vereinfachung werden die beiden Interbandkopplungskonstanten häufig zu einem Wert zusammengefasst oder den Intraband-
kopplungskonstanten zugeschlagen.
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Abbildung 5.10: Spezifische Wärme cp/T gegen T gemes-
sen in verschieden starken äußeren Magnetfeldern.
5.4 Das obere kritische Magnetfeld
Abbildung 5.11(a) zeigt den temperaturabhängigen spezifischen Widerstand in unterschiedlich starken äuße-
ren Magnetfeldern. Der Magnetowiderstand ist typisch für MgB2 [BPL+01]. Die Verbreiterung des Übergangs
in die supraleitende Phase für ansteigende Magnetfelder kann mit der starken Anisotropie des Elektronensys-
tems erklärt werden. Das aus den Widerstandsmessungen bestimmte obere kritische Magnetfeld µ0Hc2 (T ) ist
in Abbildung 5.11(b) dargestellt. Aufgrund des polykristallinen Charakters der verwendeten Probe spielen Ani-
sotropieeffekte hier eine andere Rolle als für Einkristalle [Dreiecke in Abbildung 5.11(b)]. Das Auffächern der
µ0Hc2 (T )-Kurve entsteht durch die statistisch verteilte Ausrichtung der mikroskopischen Kristalle der Probe,
die je nach Ausrichtung relativ zum Magnetfeld bei unterschiedlichen Temperaturen supraleitend werden. Der
in der Temperaturabhängigkeit von µ0Hc2 (T ) bei kleinen Temperaturen beobachtbare Wechsel von konkav für
T . 25 K nach konvex für T & 25 K ist ein charakteristisches Zeichen für das die Supraleitung charakterisie-
rende Mehrbandverhalten [SDE+].
Der extrapolierte Wert bei T = 0 beträgt µ0Hc2 (0) ≈ 16,2 T. Die von Finnemore et al. bestimmten Datenpunk-
te stimmen mit den in Abbildung 5.11(b) gezeigten überein [FOB+01]. Die dort benutzte, auf der Krümmung
bei Tc beruhende rechnerische Extrapolation zur Bestimmung von µ0Hc2 (0) ist unter Berücksichtigung des
Mehrbandcharakters allerdings unangebracht und führt zu einem zu kleinen Wert von µ0Hc2 (0) ≈ 12,5 T. Li-
teraturangaben für MgB2 sind mit 16 ...18 T [JWBT02] (15,2 T [FLM+01], 16,4 T [BPL+01] und 18 T [TTF+01])
in guter Übereinstimmung mit dem hier bestimmten Wert. Durch Bestrahlungsexperimente mit schnellen Neu-
tronen konnte das obere kritische Magnetfeld von Mg10B2 auf fast 30 T erhöht werden [EMT+02, WBS+03,
JWB+03, BWT+04].
Zusammenfassung
Die hier vorgestellte Analyse zeigt, dass mit einfachen analytischen Modellen (α-Modell) unter Benutzung der
Näherung verschwindender Interbandkopplung physikalische Größen wie die Energielücken und die Elektron-
Phonon-Kopplungen beider Bänder realistisch bestimmt werden können. Der Vergleich der Deviationsfunktio-
nen der beiden untersuchten Proben mit von Nicol et al. im Rahmen eines Zweiband-ELIASHBERG-Modells
berechneten Kurven [NC05] zeigt eindeutig, dass das im Rahmen dieser Arbeit erstmalig experimentell beob-
achtete lokale Maximum bei ca. 8 K (Probe A) in der elektronischen spezifischen Wärme des supraleitenden
Zustands durch eine ungewöhnlich schwache Interbandkopplung verursacht ist. Die Vergleichsprobe (B) ver-
hält sich dagegen wie übliche MgB2-Proben [KGA01, WFD+01, WPJ01, BFP+01, YLL+01, CRS+01, CRS+02a,
PAMP03, FLL+03]. Entsprechend den Zweiband-ELIASHBERG-Modellrechnungen kann abgeschätzt werden,
dass die Interbandkopplung etwa um 30 % gegenüber diesen Standardproben reduziert ist (Abbildung 5.9). Ei-
ne direkte Konsequenz dieser schwachen Interbandkopplung ist der geringe Wert der Energielücke im π-Band
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Abbildung 5.11: Bestimmung des oberen kritischen Magnetfeldes aus Messungen des spezifischen Widerstandes der
Mg10B2-Probe A. (a): ρ(T ) für T < Tc in äußeren Magnetfeldern wie angegeben. (b): (•) : µ0Hc2(T ). Die Bestimmung des
oberen kritischen Feldes erfolgte analog zu MgCNi3 mittels einer GAUSS-Kurvenanpassung. Die Fehlerbalken entspre-
chen den Standardabweichungen. (H, N) : µ0Hc2(T ) parallel und senkrecht zur c-Achse gemessen an einem Einkristall.a
Die Linien dienen der Orientierung.
aHergestellt am National Institute for Materials Science in Tsukuba (Japan).
Abbildung 5.12: Berechnete Ladungsträgerdichte abhän-
gig von der Energielücke für MgB2 nach Choi et al.
[CRS+02a]. Die Werte im Bereich von ≈ 1...3 meV kön-
nen der Energielücke des π-Bandes und die Werte zwi-
schen ≈ 6...7,5 meV der des σ -Bandes zugeordnet wer-
den. Die beiden schwarzen Linien entsprechen den hier
aus der spezifischen Wärme bestimmten Werten der Ener-
gielücke [WDF+06]. Die gestrichelten Linien entsprechen ty-
pischen, mittels Transportmessungen gewonnenen Werten
der Energielücken. cke [ meV ]uEnergiel
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von 1,32 meV, der fast 50 % unter bisher aus der spezifischen Wärme ermittelten Werten liegt (einschließlich
der hier untersuchten zweiten Probe B) [WDF+06].
Der Grund für die unterschiedliche Interbandkopplungen in den beiden untersuchten Proben ist wahrscheinlich
eine für die beiden Proben unterschiedliche Konzentration von Störstellen, die die Interbandkopplung indirekt
durch Gitterverzerrungen und dadurch bedingte lokale Änderungen der σ -π-Matrixelemente beeinflusst [Dre].
Diese Annahme ist mit der Bestimmung des Phononenspektrums beider Proben verträglich, die globale Git-
terstörungen oder Verunreinigungsphasen direkt abbilden. Der Vergleich der aus der spezifischen Wärme
bestimmten Spektren mit Ergebnissen aus Neutronenstreuexperimenten gelingt für Probe B insgesamt besser
als für Probe A. Unklar ist, welche Auswirkung die für Probe A bestimmte, im Vergleich mit Probe B mehr als
doppelt so hohe Konzentration paramagnetischer Verunreinigungen hat. Für den idealen Fall gleichmäßiger
Verteilung würde man entgegen der hier gemachten Beobachtung bei höherer Konzentration eine stärkere
Interbandstreuung und damit Verschmierung der Energielücken erwarten.
Der Vergleich zwischen den aus der spezifischen Wärme und Punktkontakt- sowie Tunnelspektroskopieexperi-
menten bestimmten Werten der Energielücken zeigt, dass die Spektroskopieuntersuchungen generell höhere
Werte für die beiden Energielücken ergeben. Da Transportexperimente bevorzugt die Eigenschaften schneller
Ladungsträger abbilden, liegt der Schluss nahe, dass die in Transportmessungen bestimmte Energielücke kein
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Mittelwert ist, sondern den schnellen Ladungsträgern zuzuordnen ist. In diesem Sinne fügen sich die mit der
spezifischen Wärme ermittelten Werte der Energielücken nahtlos in das von Choi et al. entwickelte Bild einer
Verteilung der Energielücken im jeweiligen Band [CRS+02a]. Abbildung 5.12 zeigt die berechnete Ladungsträ-
gerdichte abhängig von der Energielücke. Selbst der für Standardproben (wie Probe B) aus der spezifischen
Wärme bestimmte Wert der kleinen Energielücke, 1,7 ...2,2 meV [BFP+01, WPJ01, FBP+02, JWBT02, FLL+03],
liegt noch unterhalb der aus Spektroskopieexperimenten bekannten Werte (2,4 meV).
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Kapitel 6
Mehrbandsupraleitung in
Seltenerd-Nickel-Borkarbiden: LuNi2B2C und
YNi2B2C
Das Studium von Mehrbandeinflüssen auf die Supraleitung in Seltenerd-Nickel-Borkarbiden ist im Vergleich zu
MgB2 oder MgCNi3 weitaus schwieriger. Das hängt insbesondere mit der recht komplizierten elektronischen
Bandstruktur zusammen. Abbildung 6.1 zeigt die elektronische Zustandsdichte von HoNi2B2C in der Nähe der
FERMI-Kante. Die Gesamtzustandsdichte lässt sich in drei effektive Ladungsträgergruppen unterteilen.
Im Gegensatz zu MgB2 und MgCNi3 ist die Interbandkopplung in den Seltenerd-Nickel-Borkarbiden sehr viel
stärker, was dazu führt, dass einige der die supraleitenden Eigenschaften charakterisierenden Messgrößen
in einem effektiven isotropen Einbandmodell (IEM) beschrieben werden können. Eine Ausnahme bildet das
obere kritische Magnetfeld. So wurde von Shulga et al. gezeigt, dass die ungewöhnliche Kurvenform des obe-
ren kritischen Feldes µ0Hc2 (T ) nahe des supraleitenden Übergangs bei Tc und die hohen Absolutwerte von
µ0Hc2 (0) (siehe dazu auch Abbildung 7.1) nur im Rahmen eines Mehrbandmodells verstanden werden können,
indem die stark unterschiedlichen FERMI-Geschwindigkeiten der Bänder berücksichtigt werden [SDF+98].
Die supraleitende Übergangstemperatur von YNi2B2C unterscheidet sich von der von LuNi2B2C um etwa
∆T ≈ 1,1 K. Betrachtet man lediglich die Massenänderung auf dem Platz der Seltenen Erde, dann ergibt
sich ein partieller anomaler „Isotopen“-Effekt zwischen LuNi2B2C und YNi2B2C von α ≈−0,05 bzw. ≈−0,15
zwischen ScNi2B2C und YNi2B2C. Dieser negative „Isotopen“-Effekt deutet darauf hin, dass Schwingungen
mit niedrigen Frequenzen (Lutetium) vorteilhafter für eine hohe Übergangstemperatur Tc sind, als die höher-
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Abbildung 6.1: Zustandsdichte N(E) in der Nähe der FER-
MI-Kante von HoNi2B2C. Die von H. Rosner durchgeführte
Bandstrukturrechnung berücksichtigt die ferromagnetische
(antiferromagnetische) Korrelation der Holmiummomente
parallel (senkrecht) zur ab-Ebene. Der Magnetismus hat al-
lerdings kaum Einfluss, so dass sich keine wesentlichen Un-
terschiede zur Zustandsdichte von YNi2B2C ergeben [Ros].
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frequenten Schwingungen der leichteren Seltenen Erden. Dieses Bild wird durch Neutronenstreuexperimente
gestützt, die andeuten, dass nur die supraleitenden Verbindungen ein „Weichwerden“ einer der niederener-
getischen akustischen Phononenzweige aufweisen [DBZ+95, BZS+98, ZSG+99]. Für die rein magnetischen
Borkarbide mit Terbium und Gadolinium scheint das nicht der Fall zu sein (bisher für TbNi2B2C experimen-
tell bestätigt [Kre]). Besonders interessant ist in diesem Zusammenhang die von Kawano et al. gefundene
niederenergetische bosonische Anregung in YNi2B2C, die mit der Supraleitung verknüpft ist und sogar über
ein angelegtes Magnetfeld parallel mit dem supraleitenden Übergang unterdrückt werden kann [KYTK96]. An-
dererseits ist ein negativer Isotopeneffekt im Rahmen der ELIASHBERG-Theorie nur durch besondere Eigen-
schaften des Elektronensystems erklärbar, was den Einfluss des Mehrbandsystems suggeriert. Eine Ände-
rung auf dem Seltenerdplatz beeinflusst Tc nicht nur direkt durch die Seltene Erde, sondern auch indirekt
über die Wechselwirkung der Seltenen Erde mit den übrigen Konstituenten der Verbindung. Aber auch der
gemessene Borisotopeneffekt von αB = 0,25(1±0,16) [LF95] bzw. αB = 0,21(1±0,33) [CFC99] in YNi2B2C
und αB = 0,11(1±0,45) [CFC99] in LuNi2B2C sind mit dem negativen „Isotopen“-Effekt der Seltenen Erde
kompatibel. Denn hieraus folgt, dass die Supraleitung in LuNi2B2C stärker durch die niederenergetischen
Schwingungsmoden beeinflusst wird als in YNi2B2C. Entsprechend spielen die Borschwingungen in LuNi2B2C
eine weniger wichtige Rolle für die Supraleitung als in YNi2B2C (siehe auch [MSC94]). Untersuchungen des
RAMAN-Effektes, die gezeigt haben, dass die Frequenzen der Nickel- und Borschwingungen nicht von der Sel-
tenen Erde R abhängen [PSL+96], bestätigen dieses Bild. In diesem Szenario kann man für den bisher noch
nicht untersuchten Borisotopeneffekt in ScNi2B2C den größten Wert vorhersagen.
Ob die Relevanz sowohl der niederenergetischen als auch der hochenergetischen Schwingungsmoden für
die Supraleitung in den Seltenerd-Nickel-Borkarbiden eine direkte Konsequenz des Mehrbandcharakters ist
(was mit dem negativen „Isotopen“-Effekt auf dem Platz der Seltenen Erde konsistent wäre – siehe oben),
soll im Folgenden anhand der spezifischen Wärme einer polykristallinen LuNi2B2C- und einer einkristallinen
YNi2B2C-Probe untersucht werden. Der supraleitende Zustand beider Verbindungen ist bereits mehrfach mit-
tels der spezifischen Wärme analysiert worden [CBC+94, KKS94, MHDH95, MMEHH01, SDB+01]. Die elektro-
nische spezifische Wärme des supraleitenden Zustands kann für beide Verbindungen mit einem Potenzgesetz
cel ∼ T 3 beschrieben werden [FMD+04]. Im Einbandszenario ist dieses Verhalten mit der Existenz einer ani-
sotropen Energielücke, mit möglicherweise (s + g)-Wellen-Symmetrie verträglich [YT03, YCW+03, MWH04].
Experimentell stützt sich dieses Szenario insbesondere auf Untersuchungen der Winkelabhängigkeit der Wär-
meleitfähigkeit an YNi2B2C [PSC+03]. Allerdings ist dabei zu berücksichtigen, dass Transportmessungen im
Gegensatz zur spezifischen Wärme vorwiegend die schnellen Elektronen erfassen. Formal ist das anisotro-
pe Einbandmodell mit einer Zweibandbeschreibung vergleichbar. So sind kürzlich vorgestellte Punktkontakt-
spektroskopieexperimente im Rahmen eines Zweibandmodells mit s-Wellen-Symmetrie beschrieben worden,
wobei jedes der beiden Bänder zusätzlich eine leichte Anisotropie aufweist [MSRT05, BBT+05]. Im Einklang
damit wird die spezifische Wärme in der vorliegenden Arbeit im Rahmen eines Mehrbandmodells analysiert.
Dieses erklärt zwanglos unter anderem die T 3-Abhängigkeit der elektronischen spezifischen Wärme im supra-
leitenden Zustand.
6.1 Elektronische spezifische Wärme
In nahezu allen Studien wurde bei der Extrapolation des Normalzustands der spezifischen Wärme nach T → 0
ein Differenzbetrag γrest ≈ 1 mJ/molK2 gegenüber dem im supraleitenden Zustand sichtbaren SOMMERFELD-
Parameter gefunden. Von Manalo et al. wurde der Restbeitrag für YNi2B2C zu γrest ' (0,4±0,2) mJ/molK2
bestimmt, wobei er in der Serie YxLu1−xNi2B2C mit ansteigendem Lutetiumgehalt leicht abnimmt [MMEHH01].
In derselben Arbeit gelang die theoretische Beschreibung der supraleitenden Phase von LuNi2B2C nur mit ei-
nem zusätzlich um ca. 1 mJ/molK2 reduzierten SOMMERFELD-Parameter. Die beobachteten Probleme hängen
möglicherweise mit der Schwierigkeit bei der Synthese der Seltenen Erden zusammen, die kleine Beimengun-
gen anderer und damit auch magnetischer Seltener Erden enthalten. Auch treten in typischen polykristallinen
LuNi2B2C-Proben bei tiefen Temperaturen SCHOTTKY-Anomalien auf [Lip01]. Daher ist es sinnvoll, zunächst
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Abbildung 6.2: Spezifische Wärme cp(T ) gegen T von LuNi2B2C (a) und YNi2B2C (b). Die durchgezogene Kurve
entspricht der Anpassung des Gittermodells. Eingebettete Bilder: prozentuale Abweichung zwischen Modell und Daten.
Offene Symbole: Nullfeldmessung oberhalb von Tc . Gefüllte Symbole (rot): Feldmessungen bei µ0H = 11 T bis T ≈ 2 K.
die spezifische Wärme von hohen Temperaturen kommend mit dem Gittermodell zu analysieren, um die spe-
zifische Wärme der supraleitenden Phase besser isolieren zu können.
Abbildung 6.2 zeigt die spezifische Wärme von LuNi2B2C und YNi2B2C zwischen 2 K < T < 300 K. Die An-
passung des Gittermodells verläuft ähnlich wie im Falle von MgB2 (siehe Abschnitt 5.1). Zunächst wird der
SOMMERFELD-Parameter aus den Gleichungen 2.1 und 2.2 abgeschätzt. Um die Beeinflussung durch even-
tuell auftretende Tieftemperatur-SCHOTTKY-Anomalien zu minimieren werden die Daten für µ0H = 11 T im
Bereich 8 K < T < Tc und die Nullfelddaten für Tc < T < 295 K zur Anpassung genutzt. Als zusätzliches
Kriterium für eine erfolgreiche Anpassung ist die Entropieerhaltung des supraleitenden Zustands ebenfalls
zu erfüllen. Die durchgezogenen Kurven in den beiden Teilabbildungen zeigen jeweils das Ergebnis der An-
passung des Gittermodells. Die eingebetteten Abbildungen zeigen die prozentuale Abweichung zwischen der
Modellanpassung und den Daten. Die Abweichungen zu den Nullfelddaten liegen bei beiden Proben deutlich
unterhalb des Messfehlers (maximal ≈ 1 %). Auffällig ist die starke Abweichung zwischen Modell und Mes-
sungen im Feld bei sehr kleinen Temperaturen und der Differenz zwischen Nullfeld- und Felddaten oberhalb
von Tc (für YNi2B2C weniger stark ausgeprägt, vergleiche auch Abbildung 7.5), was auf einen zusätzlichen
magnetfeldabhängigen Beitrag hindeutet. Dieser magnetische Beitrag führt dazu, dass die mit Gleichung 2.2
abgeschätzten SOMMERFELD-Parameter überschätzt sind. So beträgt der aus dem Gittermodell gewonnene
SOMMERFELD-Parameter für LuNi2B2C nur γ̃N = 17,41 mJ/molK2, gegenüber dem mit den Gleichungen 2.1
und 2.2 bestimmten γ?N ≈ 19,2 mJ/molK2. Für YNi2B2C ergibt sich γ̃N = 20,15 mJ/molK2 aus dem Gittermodell
gegenüber γ?N ≈ 22,0 mJ/molK2.
Abbildung 6.3 zeigt die spezifische Wärme ∆c/T von LuNi2B2C und YNi2B2C nach Abzug des Gitteranteils
und des SOMMERFELD-Parameters γ̃N . Deutlich ist ein Anstieg der im Magnetfeld gemessenen spezifischen
Wärme für T / 10 K zu sehen. Auch oberhalb von Tc weichen die beiden Messungen für beide Materialien
voneinander ab. Tatsächlich zeigen Messungen für T → 0,3 K, dass die spezifische Wärme im Magnetfeld bei
T ≈ 2...3 K ein Maximum durchläuft. Die Natur dieses magnetfeldabhängigen Beitrags ist noch nicht aufge-
klärt. Es ist naheliegend, diesen Effekt mit dem bereits erwähnten, von Kawano et al. beobachtete Weichwer-
den einer bosonischen niederenergetischen Anregung in Verbindung zu bringen [KYTK96]. Für diesen Fall
würde man allerdings das genau entgegengesetzte Verhalten erwarten, also eine Abnahme der spezifischen
Wärme bei diesen Temperaturen anstelle der beobachteten Zunahme. Erstaunlicherweise ergibt nun auch die
Bestimmung des SOMMERFELD-Parameters aus der spezifischen Wärme des supraleitenden Zustands einen
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Abbildung 6.3: Spezifische Wärme ∆c/T gegen T nach Abzug des mit dem Gittermodell bestimmten Normalzustands
von LuNi2B2C (a) und YNi2B2C (b). Die offenen Symbole zeigen den supraleitenden Zustand, die gefüllten Symbole
Messungen bei µ0H = 11 T. Die Linien entsprechen einer die Entropie erhaltenden Konstruktion.
kleineren Wert als die Bestimmung von γ̃N aus dem Normalzustand. So führt die lineare Extrapolation der spe-
zifischen Wärme im supraleitenden Zustand von LuNi2B2C nach T → 0 auf einen SOMMERFELD-Parameter
von γN,s = 15,7 mJ/molK2. Für die hier untersuchte polykristalline Probe ergibt sich also ein Differenzbetrag
von γ̃N − γN,s = γrest ≈ 1,7 mJ/molK2 (siehe auch [MMEHH01]). Aufgrund des nach unten begrenzten Mess-
bereichs kann für die untersuchte YNi2B2C-Probe hier nur eine obere Grenze angegeben werden. Unter
Berücksichtigung der Erhaltung der Entropie zwischen dem normal- und dem supraleitenden Zustand führt
die Extrapolation nach T → 0 hier auf γN,s = 20,15+0−0,5 mJ/molK2, also mit einer maximalen Differenz von
γrest ≈ 0,5 mJ/molK2 zu dem aus dem Gittermodell bestimmten SOMMERFELD-Parameter.
Die naive Differenzbildung aus Magnetfeld- und Nullfelddaten führt dazu, dass die Erhaltung der Entropie
zwischen dem normal- und dem supraleitenden Zustand bei T → 0 und T → Tc für beide Proben nicht erfüllt
ist [∆S (Tc) = 0 und ∆S (0) ≈ 10 mJ/molK]. Da es oberhalb von Tc Unterschiede zwischen den Magnetfeld-
und Nullfelddaten gibt und die Magnetfelddaten unterhalb von Tc nicht vom Gittermodell reproduziert werden
können, kann man annehmen, dass die Felddaten nicht zur Rekonstruktion des Normalzustands geeignet
sind.
Die Ursache, die zu γrest führt, ist noch unverstanden. Mögliche Erklärungsansätze sind ein kleiner separierter,
nicht an der Supraleitung teilnehmender Teil der FERMI-Fläche (Band 3 in Abbildung 6.1) oder eine normal-
leitende Verunreinigungsphase (möglicherweise ausgelöst durch kleine Verunreinigungen der Seltenen Erden,
deren Reindarstellung schwierig ist) [THT+97, MMEHH01]. Es ist auszuschließen, dass der Differenzbetrag
γrest mit dem magnetfeldabhängigen Beitrag der spezifischen Wärme in Verbindung steht, da γrest über die
Differenz zwischen dem Gittermodell und der spezifischen Wärme im Nullfeld bestimmt wurde.
Als mögliche Ursachen des magnetfeldabhängigen Beitrags zur spezifischen Wärme kommen kristallelektri-
sche oder sogar magnetische Einflüsse des Nickeluntergitters als auch von magnetischen Verunreinigun-
gen in Frage. Der hohe Nickelanteil der Seltenerd-Nickel-Borkarbide hat bereits früh zu Spekulationen über
ein mögliches magnetisches Moment auf den Nickelplätzen geführt. Es ist weitgehend akzeptiert, dass ma-
gnetische Seltenerdelemente ein magnetisches Moment am Nickelplatz induzieren. Für den Fall der nicht
magnetischen Seltenen Erden Yttrium und Lutetium konnte das bisher experimentell weder eindeutig bestä-
tigt, noch widerlegt werden. So wurde bereits kurz nach der Entdeckung der Supraleitung in den Seltenerd-
Nickel-Borkarbiden aus Kernspinresonanzexperimenten (NMR) an LuNi2B2C auf ein magnetisches Moment
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Abbildung 6.4: (a): normierte Entropiedifferenz zwischen normal- und supraleitendem Zustand von LuNi2B2C und
YNi2B2C. (b): normiertes thermodynamisch kritisches Feld der beiden Proben. Die Linie kennzeichnet den BCS Grenz-
wert für T = 0.
am Nickelplatz geschlossen [IKY+94]. Muonspinrotationsexperimente zeigen ein auffälliges Verhalten bei klei-
nen Temperaturen (≈ 4 K) und scheinen damit dieses Ergebnis zu stützen [BBC+96]. Weitere Kernspinreso-
nanz Untersuchungen an YNi2B2C ergaben einerseits klare Hinweise auf antiferromagnetische Fluktuationen
oder aber ein zumindest anomales Verhalten im Normalzustand [KOU+95, HLW+95, BHK+94]. MÖSSBAU-
ER-Spektroskopieuntersuchungen an YNi2B2C ergeben widersprüchliche Ergebnisse [Fel96, ZSG+97]. Von
Zeng et al. wurde (auch gestützt auf Dichtefunktionalrechnungen) vorgeschlagen, dass unterschiedliche Sel-
tenerdelemente unabhängig von ihrem Magnetismus einen verschieden starken „Druck“ auf die Einheitszelle
ausüben, dadurch die Gitterparameter ändern und somit ein magnetisches Moment am Nickelplatz induzieren
[ZSG+97] (siehe auch [SMBS00]).
Für die weitere Analyse der supraleitenden Phase wird der aus der spezifischen Wärme des supraleitenden
Zustands gewonnene SOMMERFELD-Parameter γN,s benutzt.
6.2 Charakterisierung der supraleitenden Phase
Die absolute Sprunghöhe der hier zur Verfügung stehenden polykristallinen LuNi2B2C-Probe beträgt ∆c/Tc =
590± 1 mJ/molK2 und liegt damit ≈ 15 % unter der Sprunghöhe der bisher besten polykristallinen Pro-
ben [MHDH95]. Skaliert man andererseits den SOMMERFELD-Parameter der hier untersuchten Probe (γN,s =
15,7 mJ/molK2) mit dem Unterschied der Sprunghöhen, dann erhält man γN,s ≈ 18,5 mJ/molK2, in guter
Übereinstimmung mit Werten qualitativ hochwertiger polykristalliner Proben (γ = 18,6 mJ/molK2 [MMEHH01]).
Daher kann man annehmen, dass der supraleitende Phasenanteil der hier untersuchten Probe repräsentative
Aussagen über die Supraleitung in LuNi2B2C zulässt. Die einkristalline YNi2B2C-Probe hat eine für diese Ver-
bindung typische Sprunghöhe von ∆c/Tc = 570 mJ/molK2 (siehe beispielsweise [EHMH00]). Die normierte
Sprunghöhe beider Proben ist im Vergleich mit dem Erwartungswert der BCS-Theorie (1,43) erheblich vergrö-
ßert und beträgt ∆c/
(
γN,sTc
)
= 2,32 für LuNi2B2C und 1,86
+0,5
−0 für YNi2B2C. Das ist ein klarer Hinweis, dass
die Supraleitung in beiden Verbindungen wesentlich durch starke Elektron-Phonon-Kopplung bestimmt wird.
Um im Folgenden die Ergebnisse der polykristallinen LuNi2B2C-Probe mit der YNi2B2C-Einkristallprobe ver-
gleichen zu können, sind alle physikalischen Größen in normierten Einheiten angegeben. Die Entropie des
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Abbildung 6.5: Deviationsfunktion D(T ) von LuNi2B2C und YNi2B2C, aufgetragen gegen T 2. (a): Vergleich mit der
Deviationsfunktion von Quecksilber (Hg) und dem BCS-Modell [FMS60, Müh59]. (b): Vergleich mit Näherung 3.35 für
beta-Werte nach Formel 3.37, wobei die Parameter beider Bänder jeweils als identisch angenommen sind.
supraleitenden Zustands der beiden Proben ist in Abbildung 6.4(a) gezeigt. Die Abhängigkeiten in der Nähe
von Tc und T → 0 basieren dabei auf den die Entropie erhaltenden Konstruktionen (siehe Abbildung 6.3). Abbil-
dung 6.4(b) zeigt die reduzierten thermodynamisch kritischen Felder der beiden Proben. Der BCS-Grenzwert
bei T = 0 beträgt µ0Hc/
(
Tc
√
γN,s
)
≈ 2,44 (entsprechend Formel 3.11c). Überraschend ist, dass das thermo-
dynamisch kritische Feld von YNi2B2C nur knapp oberhalb des BCS-Grenzwertes schwacher Kopplung liegt,
während die Sprunghöhe für starke Kopplung charakteristisch ist. Tatsächlich ergeben sich für die mit Gleichun-
gen 3.12 ermittelten charakteristischen Phononenfrequenzen starke Unterschiede: h̄ωln/kB ≈ 268 K aus der
Sprunghöhe (Formel 3.12a) und h̄ωln/kB ≈ 576 K aus dem thermodynamisch kritischen Feld (Formel 3.12c).
Aus dem Anstieg von Hc (T ) bei Tc ergibt sich sogar h̄ωln/kB ≈ 183 K (Formel 3.12d). Dem gegenüber sind die
charakteristischen Frequenzen für LuNi2B2C mit h̄ωln/kB ≈ 165 K (Formel 3.12a), h̄ωln/kB ≈ 156 K (Formel
3.12c) und h̄ωln/kB ≈ 153 K (Formel 3.12d) untereinander vergleichbar.
Die stark unterschiedlichen Werte von ωln für YNi2B2C deuten auf eine starke Temperaturabhängigkeit der
Elektron-Phonon-Kopplung hin, die im Falle von LuNi2B2C nicht beobachtet wird. So ist für YNi2B2C die Kopp-
lung in der Nähe von Tc stark (kleine charakteristische Frequenz), für T → 0 scheint sie aber wieder abzuneh-
men. In diesem Sinne kann der mit Formel 3.12d ermittelte relativ kleine Wert von h̄ωln/kB ≈ 183 K verstanden
werden. Hier ist der Anstieg von Hc (T ) bei Tc relativ groß, während Hc (0) vergleichsweise klein ist.
Ein weiterer wichtiger Schritt zum Verständnis der thermodynamischen Daten ist die Analyse der in Abbil-
dung 6.5(a) gezeigten Deviationsfunktion D (t) (Gleichung 4.2) des supraleitenden Zustands. Der Verlauf von
LuNi2B2C ähnelt dem des stark koppelnden Supraleiters Quecksilber (Hg) und ist in ungefährer Übereinstim-
mung mit bereits veröffentlichten Resultaten [MHDH95, MMEHH01]. YNi2B2C zeigt trotz vergleichbarer Tc-
Werte statt einer konkaven eine konvexe Krümmung, was auf qualitative Unterschiede in der Elektron-Phonon-
Kopplung hindeutet. Die Abhängigkeit von D (t) kann in der Nähe von T = 0 mittels Formel 3.35 untersucht
werden. Dabei kann zunächst die Abweichung von der isotropen Einbandbeschreibung überprüft werden, in-
dem die Parametersätze der Bänder in der Zweibandbeschreibung von β (Gleichung 3.37) als identisch ange-
nommen werden (v = z ≡ 1). Dann ist β nur durch den Kopplungskorrekturterm 3.36 bestimmt. Für LuNi2B2C
beträgt die mittlere charakteristische Phononenfrequenz h̄ω̄ln/kB ≈ 158 K, was βLu ≈ 0,908 ergibt. Der in
6.5(b) gezeigte Verlauf dieser Abhängigkeit zeigt, dass das IEM den starken Anstieg von D (t) in der Nähe
von T = 0 nicht beschreibt. Vergleichbares findet man auch mit h̄ω̄ln/kB ≈ 342 K (⇒ βY ≈ 0,970) für YNi2B2C.
Die ungewöhnliche Form der Deviationsfunktion kann im Prinzip wie im Fall von MgCNi3 durch eine Aufsplit-
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Abbildung 6.6: Elektronische spezifische Wärme im supraleitenden Zustand von LuNi2B2C. (a): normierte elektronische
spezifische Wärme in der üblichen halblogarithmischen Auftragung gegen die reduzierte Temperatur. Die durchgezogene
Linie ist eine Anpassung des α-Modells 3.17. Das eingebettete Bild zeigt eine Anpassung mit zwei α-Modellen (siehe
Text). (b): elektronische spezifische Wärme im supraleitenden Zustand. Die durchgezogene Kurve entspricht einer An-
passung des α-Modells für einen reduzierten SOMMERFELD-Parameter γN,1 = 0,95γN,s.
tung der Spektralfunktion α2F (ω) in zwei voneinander weiträumig getrennte Bereiche, in denen die Kopplung
jeweils dominiert, erklärt werden. Dieses Modell erklärt aber nicht die sich für YNi2B2C zwischen den ver-
schiedenen thermodynamischen Relationen ergebenden starken Unterschiede von ωln. Diese Unterschiede
ergeben sich andererseits zwanglos im Rahmen eines Zweibandmodells, in dem eines der Bänder stärker im
niederfrequenten Phononenspektrum koppelt, das andere im mittel- bis hochfrequenten Bereich.
Abbildung 6.6(a) zeigt die reduzierte elektronische spezifische Wärme cel/
(
γN,sTc
)
von LuNi2B2C in halbloga-
rithmischer Auftragung. Die durchgezogenen Kurven entsprechen einer Anpassung des (Einband-)α-Modells
3.17 mit α = 2,28. Die entsprechende Energielücke beträgt ∆ (0) = 3,18 meV [2∆ (0)/ (kBTc) = 4,56] und ist da-
mit konsistent mit kürzlich veröffentlichten Punktkontaktspektroskopieuntersuchungen [BBT+05]. In Anbetracht
des Mehrbandcharakters und des qualitativ mit MgB2 vergleichbaren Verlaufs von cel/
(
γN,sTc
)
für mittlere
Temperaturen (siehe Abbildung 5.7) wurde für LuNi2B2C eine Anpassung mit einer Linearkombination zweier
α-Modelle entsprechend Formel 3.29 durchgeführt. Das eingefasste Bild zeigt das Ergebnis, das eine gute
Übereinstimmung mit den Daten zeigt. Die resultierenden Parameter sind γN,1/γN,s = 0,95, γN,2/γN,s = 0,05,
α1 = 2,4 und α2 = 1,0. Abbildung 6.6(b) zeigt die elektronische spezifische Wärme ∆c/T des supraleitenden
Zustands in einer leichter zugänglichen Darstellung. Ausgehend von der Zweibandbeschreibung ist das Er-
gebnis des α-Modells mit den Parametern γN,1 = 15,0 mJ/molK2 ≈ 0,95γN,s und α1 = 2,4 angegeben. Die
Übereinstimmung mit den Daten in der Nähe von Tc ist sehr gut, während es bei kleineren Temperaturen zu
deutlichen Abweichungen kommt. Qualitativ kann dieses Verhalten mit dem für MgB2 beobachteten verglichen
werden, das aber dort aufgrund der stark entkoppelten Bänder und der Aufteilung der Zustandsdichte auf
diese sehr viel stärker ausgeprägt ist [Abbildung 5.5(a)].
Abbildung 6.7 zeigt eine vergleichbare Analyse für YNi2B2C. Die reduzierte elektronische spezifische Wärme
in halblogarithmischer Auftragung ist in Teilbild 6.7(a) abgebildet. Die durchgezogene Linie entspricht dem α-
Modell mit α = 2,00. Obwohl das α-Modell die Sprunghöhe richtig beschreibt, kommt es knapp unterhalb des
Sprungs (Tc/T ≈ 1,5) zu einer Überschätzung der Daten. Dieses Verhalten deutet im Vergleich zu LuNi2B2C
in einem noch stärkeren Ausmaß auf Mehrbandeinflüsse hin. Das α-Modell liefert nur eine gute Übereinstim-
mung, wenn man davon ausgeht, dass die Sprunghöhe durch Mehrbandeffekte reduziert ist. Also, wie im Fall
von MgB2, durch eine unterschiedlich starke Kopplung in den Bändern. Dieser Fall ist in Abbildung 6.7(b) un-
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Abbildung 6.7: Elektronische spezifische Wärme im supraleitenden Zustand von YNi2B2C. (a): normierte elektronische
spezifische Wärme von YNi2B2C in halblogarithmischer Auftragung gegen Tc/T . Die durchgezogene Linie ist eine Anpas-
sung des α-Modells 3.17. (b): elektronische spezifische Wärme im supraleitenden Zustand. Die durchgezogene Kurve
ist eine Anpassung des α-Modells für einen reduzierten SOMMERFELD-Parameter γN,1 = 0,85γN,s.
tersucht. Hier ist die elektronische spezifische Wärme des supraleitenden Zustands mit der Temperaturabhän-
gigkeit im α-Modell mit γN,1 = 17,0 mJ/molK2 ≈ 0,85γN,s und α = 2,20 verglichen. Wie im Fall von LuNi2B2C
ergibt sich eine gute Übereinstimmung in der Nähe des Sprungs, während bei niedrigen Temperaturen deutli-
che Abweichungen auftreten, die auch hier tendenziell mit dem Verhalten von MgB2 vergleichbar sind. Dass
die beobachteten Abweichungen bei YNi2B2C stärker ausgeprägt sind als bei LuNi2B2C, ist mit den aus den
thermodynamischen Beziehungen gewonnenen charakteristischen Phononenfrequenzen erklärbar. Diese rei-
chen für YNi2B2C von 183 K bis 576 K, während h̄ωln/kB für LuNi2B2C mit 153-165 K nahezu konstante Werte
annimmt (siehe oben).
Zusammenfassung
Für LuNi2B2C wird in der elektronischen spezifischen Wärme des supraleitenden Zustands ein gegenüber
dem Normalzustand reduzierter SOMMERFELD-Parameter beobachtet, wohingegen für YNi2B2C der Unter-
schied unterhalb der Nachweisgrenze liegt. Diese Besonderheit ist bisher unverstanden, es scheint jedoch
naheliegend, dass der Mehrbandcharakter der Borkarbide hier eine Rolle spielt. So wurde bereits vermutet,
dass der für LuNi2B2C beobachtete Restbeitrag γrest ≈ 1,7 mJ/molK2, der in der spezifischen Wärme im
Normalzustand zwar auftritt, in der spezifischen Wärme des supraleitenden Zustands aber fehlt, mit der Nor-
malleitung des sehr kleinen, gut separierten Teilstücks der FERMI-Fläche (Band 3 in Abbildung 6.1) unterhalb
von Tc erklärt werden kann [THT+97, MMEHH01]. Dass dieser Effekt nur für LuNi2B2C, nicht aber in YNi2B2C
auftritt, hängt möglicherweise mit der unterschiedlichen Reinheit der Seltenen Erden zusammen. So können
bereits geringe Beimischung anderer (magnetischer)1 Seltener Erden für den Zusammenbruch der Supralei-
tung in Band 3 verantwortlich sein. Das würde im Falle von LuNi2B2C sowohl den erwähnten Restbeitrag der
spezifischen Wärme, als auch die für LuNi2B2C beobachteten, im Vergleich mit YNi2B2C höheren Restwider-
standswerte erklären (siehe [NFK+99] für eine Übersicht).
1Im isotropen Einbandmodell (IEM) wird nach ANDERSON’s Theorem konventionelle Supraleitung nicht durch normalleitende Ver-
unreinigungen beeinflusst [And59].
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Unabhängig davon kann die spezifische Wärme des supraleitenden Zustands beider Materialien quantitativ
nicht im IEM beschrieben werden. Die beobachteten Abweichungen können statt dessen qualitativ in einem
Mehrbandmodell der Supraleitung erfasst werden. Die elektronische Zustandsdichte der Borkarbide kann grob
in zwei dominierende Bänder aufgeteilt werden, deren partielle Zustandsdichten sich ungefähr wie 2:1 verhal-
ten (Abbildung 6.1). Es kann angenommen werden, dass das dritte Band für die in den supraleitenden Eigen-
schaften sichtbaren Mehrbandeffekte keine wesentliche Rolle spielt. Das stützt sich zum einen darauf, dass
seine partielle Zustandsdichte weniger als 5 % beträgt. Zum anderen ist dieses Band in LuNi2B2C offenbar
auch unterhalb von Tc normalleitend und kann daher auch nicht direkt zu Mehrbandeffekten der supraleitenden
Eigenschaften beitragen. Die Abbildungen 6.6 und 6.7 zeigen, dass die Abweichungen vom Einband-α-Modell
tendenziell zwar vergleichbar sind, in YNi2B2C aber stärker ausgeprägt sind als in LuNi2B2C. Das lässt sich mit-
tels der Analyse der charakteristischen Phononenfrequenzen ωln erklären. So scheint es, dass in LuNi2B2C bei-
de Bänder an energetisch gleichwertige Phononenzweige mit h̄ωln/kB ≈ 160 K koppeln. Im Falle von YNi2B2C
koppelt dagegen eines der beiden Bänder an höherenergetische Phononen mit h̄ωln/kB ≈ 200...500 K, wäh-
rend das andere, vermutlich Tc-bestimmende Band weiterhin wie in LuNi2B2C mit h̄ωln/kB ≈ 160 K ankoppelt.
Damit lässt sich folgern, dass die Supraleitung in einem der beiden relevanten Bänder vorrangig durch eine
niederenergetische, vermutlich akustische Mode bestimmt ist. Das zweite Band ist vermutlich stärker an ei-
ne optische Mode koppelt, die von der Masse der schweren Elemente bestimmt wird. Die unterschiedliche
Masse auf dem Seltenerdplatz hat also einen erheblichen Einfluss auf sichtbare Mehrbandeffekte in den su-
praleitenden Eigenschaften der Borkarbide. Dass der Mehrbandcharakter im Falle der Borkarbide wesentlich
schwächer in der spezifischen Wärme reflektiert wird, als es bei MgB2 der Fall ist, liegt in erster Linie an der
stärkeren Interbandkopplung der Borkarbide und zumindest im Falle von LuNi2B2C auch an den vergleichba-
ren Intrabandkopplungsstärken.
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Kapitel 7
Übergangsmetall-Substitutionen:
Lu(Ni1−xPtx)2B2C und Y(Ni1−xPtx)2B2C
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Abbildung 7.1: Oberes kritisches Magnetfeld µ0Hc2(T ) der Serien (Lu,Y)(Ni1−x Ptx )2B2C. (a): Lu(Ni1−x Ptx )2B2C. (b):
Y(Ni1−x Ptx )2B2C. Die durchgezogenen Linien dienen der Orientierung. Die gestrichelten Kurven sind Extrapolationen
zur Bestimmung von µ0Hc2(0).
Aus der im vorherigen Kapitel geführten Analyse folgt, dass spürbare Konsequenzen des Mehrbandcharak-
ters des Elektronensystems für die Supraleitung vor allem von der Masse der Seltenen Erde abhängig sind.
Im Folgenden soll untersucht werden, wie Substitutionen auf dem Übergangsmetallplatz die Mehrbandeffek-
te beeinflussen. Zu diesem Zweck wurden mit Platin dotierte polykristalline Proben [Lu(Ni1−xPtx )2B2C] mit
x = 0,05; 0,1; 0,2 und 0,5 hergestellt. Auf höhere Konzentrationen wurde verzichtet, da bereits die Probe mit
x = 0,5 nicht ohne erhebliche Fremdphasenanteile hergestellt werden konnte. Außerdem standen Einkristalle
von Y(Ni1−xPtx )2B2C mit x = 0,05 und 0,2 zur Verfügung. Platin ist einerseits isoelektrisch zu Nickel, so dass
sich die Elektronenstruktur kaum ändern sollte, andererseits kommt es aufgrund des größeren Ionenradius von
Platin zu lokalen Gitterverzerrungen. Diese wirken zum einen als Streuzentren, zum anderen können sie auch
zu lokalen Änderungen der Elektronenstruktur führen. Obwohl Nickel und Platin sich zueinander isoelektrisch
verhalten, kann es also über diesen indirekten Mechanismus zu Änderungen der Elektronenstruktur kommen.
Der Einfluss dieser Streuzentren zeigt sich in einem deutlichen Anstieg des Restwiderstands (um einen Fak-
tor ≈ 40 bei 20 % Platinsubstitution) [NIST99]. Die Auswirkungen der Streuzentren auf den supraleitenden
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Zustand sind im Hinblick auf das Flussschlauchverhalten und das obere kritische Magnetfeld µ0Hc2 (0) bereits
untersucht worden [NIST99, DRS+01]. Abbildung 7.1 zeigt das obere kritische Magnetfeld µ0Hc2 (T ) der beiden
hier untersuchten Serien. Die ungewöhnliche Temperaturabhängigkeit der Kurven für x = 0, die ihre Krümmung
bei etwa Tc/2 (Tc : supraleitende Übergangstemperatur) von konkav nach konvex ändern, wurde als charakte-
ristische Eigenschaft eines Mehrbandsupraleiters interpretiert [SDF+98]. Das Krümmungsverhalten des obe-
ren kritischen Magnetfeldes ist demnach in erster Ordnung durch die Differenz der FERMI-Geschwindigkeiten
der relevanten Leitungsbänder gegeben. Der Wechsel in der Krümmung ist für die hier untersuchten poly- und
einkristallinen Proben bereits für kleine Platinkonzentrationen nur noch schwach erkennbar. Mit weiter anstei-
gendem Platingehalt zeigt das obere kritische Magnetfeld schließlich die in einem effektiven isotropen Einband-
modell (IEM) erwartete Temperaturabhängigkeit. Ein solches Verhalten tritt im extremen „dirty limit“ auf, in dem
die durch Verunreinigungen und Gitterverzerrungen vermittelte Interbandstreuung dazu führt, dass die Bänder
nicht mehr deutlich voneinander trennbar sind und so durch eine einzelne, gemittelte FERMI-Geschwindigkeit
beschrieben werden können. Der im oberen kritischen Feld sichtbare Einfluss des Mehrbandcharakters wird
also durch Platindotierung reduziert.
Abbildung 7.2(a) zeigt das obere kritische Magnetfeld µ0Hc2 (0) und die Übergangstemperatur Tc der beiden
Serien. Das „Durchhängen“ von µ0Hc2 (0) kann im Zweibandmodell im Rahmen eines Übergangs vom „clean li-
mit“ zum „quasi-dirty limit“ erklärt werden [RDS+00, DRS+01]. Die Entwicklung des Absolutwerts von µ0Hc2 (0)
mit dem Platingehalt ist also in beiden Serien konsistent mit der Entwicklung der Temperaturabhängigkeit von
µ0Hc2 (T ). Anschaulich betrachtet steigt die Streurate aufgrund der mit der wachsenden Platinkonzentration
verknüpften Gitterverzerrung an, so dass ein Anstieg von µ0Hc2 (0) zu erwarten wäre. Gleichzeitig sinkt aber
durch zunehmende Interbandstreuprozesse auch der Mehrbandcharakter, so dass es insgesamt zu einer Ab-
senkung von µ0Hc2 (0) kommt. Das Wiederansteigen für hohe Platinkonzentrationen deutet an, dass das effek-
tive Einbandszenario erreicht ist.
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Abbildung 7.2: (a): oberes kritisches Magnetfeld µ0Hc2 und Übergangstemperatur Tc von (Lu,Y)(Ni1−x Ptx )2B2C. Die
durchgezogenen Linien dienen der Orientierung. (b): Temperaturabhängigkeit des spezifischen Widerstands ρ(T ) von
Y(Ni1−x Ptx )2C.
Die Abhängigkeit der Sprungtemperatur Tc von der Platinkonzentration ist bisher nur im Rahmen kleiner Pla-
tinkonzentrationen analysiert worden [YCW+03]. Es ist anzunehmen, dass Tc im wesentlichen durch die sich
ändernde Interbandstreurate beeinflusst ist. Ausgelöst durch die mit zunehmender Platinkonzentration anwach-
senden Gitterverzerrungen nehmen die Interbandstreuprozesse zu. Im Zweibandmodell wird bei maximaler
Interbandstreurate ein Minimum in der Tc-Abhängigkeit erwartet. Wie Abbildung 7.2(a) zeigt, tritt dieses Mini-
mum nicht, wie man vielleicht erwarten würde, bei 50 % Platindotierung auf, sondern bereits bei etwa 20...30
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Abbildung 7.3: Anpassung des Gittermodells an die spezifische Wärme. (a): spezifische Wärme cp/T von
Lu(Ni1−x Ptx )2B2C. (b): spezifische Wärme cp/T von Y(Ni1−x Ptx )2B2C. Die durchgezogenen Kurven entsprechen An-
passungen des Gittermodells für Tc < T < 290 K im Nullfeld und 8 K < T < Tc bei µ0H = 11 T.
%. Demnach gibt es mit zunehmender Platinkonzentration einen Tc-erhöhenden Effekt. Das deutet darauf hin,
dass die Sprungtemperatur eines hypothetischen1 LuPt2B2C etwa 18 K betragen dürfte.
Auffällig ist, dass das in der Temperaturabhängigkeit von µ0Hc2 (T ) mit steigendem Platingehalt sichtbare
Ausblenden der Mehrbandeffekte in einer (Lu,Y)Ni2B2C-Mischreihe nicht auftritt [MMEHH01]. Die durch die
Gitterverzerrungen ausgelösten Streuprozesse scheinen sich im Falle der Substitution auf dem Übergangs-
metallplatz also wesentlich stärker auszuwirken. Das scheint auch die im Falle der Platindotierung stärkere
Tc-Absenkung (4 ...5 K) zu erklären, während bei der Substitution auf dem Seltenerdplatz maximal 2 K Diffe-
renz auftreten [MMEHH01].
Der spezifische Widerstand von Y(Ni1−xPtx )2B2C ist in Abbildung 7.2(b) gezeigt. Mit zunehmender Platin-
konzentration nimmt der Restwiderstand von ρ (0) ≈ 0,8 µΩcm über ≈ 12,5 µΩcm auf ≈ 30,0 µΩcm zu, in
Übereinstimmung mit dem von Nohara et al. angegebenen Trend [NIST99]. Die Widerstandskurven sind dabei
nahezu parallel verschoben, was auf temperaturkonstante Streumechanismen hindeutet. Die leichten Abwei-
chungen von der Parallelität sind mit den sich ändernden Phononenfrequenzen erklärbar. Aus dem nichtli-
nearen Verhalten des Restwiderstands in der Serie folgt, dass die Streuwirkung der Platinatome bei 20 %
Dotierung geringer ist als bei 5 % Dotierung. Es ist daher anzunehmen, dass der Restwiderstand bei 50 %
Dotierung ein Maximum durchläuft. Das Restwiderstandsverhältnis ändert sich mit zunehmender Platinkon-
zentration von ρ (300 K)/ρ (Tc)≈ 61,8 über≈ 9,1 bis≈ 5,7. Für die polykristallinen Lu(Ni1−xPtx )2B2C-Proben
können die intrinsischen Streuraten aufgrund der zusätzlich auftretenden Korngrenzenwiderstände nicht be-
stimmt werden.
Im Folgenden soll der Einfluss des Mehrbandcharakters anhand der spezifischen Wärme untersucht werden.
Dabei soll festgestellt werden, ab wann eine Beschreibung im IEM sinnvoll ist und wie sich die erhebliche
Massenänderung durch die Platindotierung auf die Elektron-Phonon-Kopplung auswirkt. Zur Charakterisierung
wird die Deviationsfunktion D (t), wie auch der R-Test (3.24 und 3.25) genutzt.
Abbildung 7.3 zeigt die spezifische Wärme von Lu(Ni1−xPtx )2B2C [Teilbild (a)] und Y(Ni1−xPtx )2B2C [Teilbild
(b)]. Die supraleitenden Phasenübergänge bei Tc ≈ 15 K sind hier aufgrund des starken phononischen Hin-
tergrunds nur schwach erkennbar. Auffällig ist hingegen der Anstieg in der spezifischen Wärme im mittleren
1LuPt2B2C ist nicht stabil [CBS+94]. YPt2B2C mit Tc ≈ 11 K ist zwar stabil, lässt sich aber nicht phasenrein darstellen [BFK+95].
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Temperaturbereich, der ungefähr proportional zur ansteigenden Platinkonzentration verläuft. Das entspricht
dem erwarteten Verhalten, da Platin in den Verbindungen das schwerste Element ist und für die Schwingungs-
frequenzen ω ∼ 1
/√
m gilt. Der DULONG-PETIT-Grenzwert2 von c/T = 3rNAkB/T ≈ 0,5 J/molK2 wird bei
T → 300 K nicht erreicht, da die hochfrequenten Schwingungszustände der leichten Elemente Bor und Koh-
lenstoff bei Raumtemperatur erst teilweise besetzt sind. Da alle Proben bei T = 300 K eine nahezu identische
spezifische Wärme haben, sind die Schwingungsfrequenzen der leichten Elemente von der Platindotierung
offenbar kaum betroffen.
7.1 Bestimmung des Elektronenbeitrags
Der elektronische Beitrag zur spezifischen Wärme im Normalzustand kann aus dem SOMMERFELD-Parameter
bestimmt werden. Dieser ist nach Formel 3.10 über die Elektron-Phonon-Kopplung λph proportional zur elektro-
nischen Zustandsdichte N (0) bzw. dem freien Elektronenparameter γ0. Abbildung 7.4 zeigt den Tieftemperatur-
bereich der spezifischen Wärme cp/T der Serien (Lu,Y)(Ni1−xPtx )2B2C im Normalzustand.3 Zur Bestimmung
des SOMMERFELD-Parameters kann Formel 2.1 mit cgitter entsprechend der DEBYE-Näherung 2.2 benutzt
werden. Der Vergleich dieser linearen Abhängigkeit mit den Daten in Abbildung 7.4 zeigt die Grenzen dieser
einfachen Näherung auf. Im Falle der Lutetiumserie treten bereits bei x = 0 für T ' 8 K starke Abweichungen
von der in dieser Auftragung linearen DEBYE-Näherung auf. Da die Elemente der Verbindungen stark unter-
schiedliche Massen haben (insbesondere für LuNi2B2C erkennbar), kommt es zu einer Mischung von Schwin-
gungsmoden stark unterschiedlicher Frequenzen, die mit der einfachen DEBYE-Näherung nicht beschrieben
werden kann. Der SOMMERFELD-Parameter ergibt sich ungeachtet dessen als y -Achsenabschnitt bei T = 0.
Die sich ergebenden, mit γ?N bezeichneten SOMMERFELD-Parameter sind in Tabelle 7.1 zusammengefasst. Für
beide Verbindung sinkt der SOMMERFELD-Parameter mit steigendem Platingehalt in gleichem Maße ab: für
Lu(Ni1−xPtx )2B2C von γ?N (x = 0) = 19,2 mJ/molK
2 auf γ?N (x = 0,2) = 15,4 mJ/molK
2 und für Y(Ni1−xPtx )2B2C
von γ?N (x = 0) = 22,0 mJ/molK
2 auf γ?N (x = 0,2) = 16,6 mJ/molK
2. Da die elektronische Zustandsdichte mit an-
steigendem Platingehalt nahezu konstant bleibt [RDS+00], kann diese Abhängigkeit nur mit einer abnehmen-
den Elektron-Phonon-Kopplung erklärt werden, die dann zu der beobachteten Reduktion von Tc führt. Dieses
Verhalten ist vergleichbar mit der Tc-Reduktion in der MgCxNi3-Serie, in der die elektronische Zustandsdichte
ebenfalls nahezu konstant bleibt, die Elektron-Phonon Kopplung aber kontinuierlich abnimmt (siehe Abschnitt
4.7, Tabelle 4.2).
7.2 Bestimmung des Phononenbeitrags
Um die spezifische Wärme im supraleitenden Zustand analysieren zu können, muss zunächst die spezifische
Wärme im Normalzustand separiert werden. Wie auch schon in Kapitel 6, werden dabei die Wert von γ?N (sie-
he Abschnitt 7.1) als Startwerte der jeweiligen SOMMERFELD-Parameter für das Computerprogramm benutzt.
Der zur Anpassung benutzte Temperaturbereich der spezifischen Wärme beträgt 8 K < T < 295 K, wobei
der Normalzustand zwischen 8 K und Tc jeweils durch ein angelegtes Magnetfeld mit µ0H = 11 T erzwungen
wird. Für eine erfolgreiche Anpassungsprozedur der spezifischen Wärme im Normalzustand, ist es sinnvoll,
als zusätzliches Kriterium hier ebenfalls die Entropieerhaltung des supraleitenden Zustands zu wählen. Die
durchgezogenen Kurven in Abbildung 7.3 entsprechen den Ergebnissen dieser Anpassungen. Abbildung 7.5
zeigt die Differenz zwischen dem angepassten Modell und den Messungen ohne und mit angelegtem äußeren
Magnetfeld in absoluten Einheiten. Für alle Proben ist die relative Abweichung zwischen den Daten4 und der
Modellbeschreibung für T ' 10 K besser als ein Prozent und liegt damit innerhalb des Messfehlers. Die schon
in Kapitel 6 beobachteten Abweichungen zwischen den Messungen im Nullfeld und der µ0H = 11 T-Messung
bei T ≈ 30 K weist auf eine SCHOTTKY-Anomalie hin (vergleiche Abbildung 6.2). Da dieser Beitrag innerhalb
2In drei Raumdimensionen, r entspricht der Anzahl der Atome pro Einheitszelle
3Die Bezeichnung (Lu,Y)(Ni1−x Ptx )2B2C bedeutet R(Ni1−x Ptx )2B2C mit Seltener Erde R = Lu oder Y.
4Messungen ohne äußeres Feld für T > Tc , beziehungsweise Feldmessungen für T < Tc
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Abbildung 7.4: Spezifische Wärme cp/T gegen T 2 bei tiefen Temperaturen im Normalzustand zur Bestimmung des
SOMMERFELD-Parameters. (a): Lu(Ni1−x Ptx )2B2C. (b): Y(Ni1−x Ptx )2B2C. Die Linien entsprechen einer Tieftemperatu-
ranpassung von Gleichung 2.1.
der Probenserie sowohl in der Lage als auch in der Intensität nahezu konstant ist, handelt es sich wahrschein-
lich um Beiträge magnetischer Verunreinigungen des Lutetiums und in etwas schwächerer Form des Yttriums.
Auch der Anstieg von ∆c/T in den Feldmessungen bei T ≈ 3...4 K ist in allen Proben beobachtbar. Bildet
man die Differenz zwischen Nullfelddaten und den 11 T-Daten, um den supraleitenden Zustand zu extrahie-
ren, findet man, wie in Kapitel 6 für die undotierten Proben, dass die Entropie des supraleitenden Zustands für
keine der untersuchten Proben erhalten ist. Daher kann man annehmen, dass die Feldmessungen auch hier
nicht den Normalzustand beschreiben.
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Abbildung 7.5: Differenz zwischen Gittermodell und spezifischer Wärme (• : Felddaten, ◦ : Nullfelddaten). (a):
Lu(Ni1−x Ptx )2B2C. (b): Y(Ni1−x Ptx )2B2C. Aus Gründen der Übersichtlichkeit sind die supraleitenden Übergänge nicht
gezeigt.
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Die sich aus der Anpassung der spezifischen Wärme im Normalzustand ergebenden SOMMERFELD-Parameter
γ̃N sind in Tabelle 7.1 zusammengestellt. Diese nehmen mit steigendem Platingehalt wie die mit der DEBYE-
Tieftemperaturnäherung bestimmten Werte γ?N in beiden Verbindungen gleichermaßen ab. Außerdem sind die
aus der Gitteranpassung der spezifischen Wärme des Normalzustands ermittelten SOMMERFELD-Parameter,
verglichen mit den mit der DEBYE-Tieftemperaturnäherung bestimmten Werten alle um einen Beitrag γ̃N−γ?N =
γrest ≈ 1,5 mJ/molK2 größer (vergleiche Kapitel 6). Diese Abweichungen treten sowohl für die polykristallinen
Lu(Ni1−xPtx )2B2C-Proben als auch für die Y(Ni1−xPtx )2B2C-Einkristalle auf und äußern sich in Abbildung 7.5
durch den Anstieg der im Feld gemessenen spezifischen Wärme bei T ≈ 3...4 K.
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Abbildung 7.6: Phononische Zustandsdichte F (ω). (a): Lu(Ni1−x Ptx )2B2C. Die gestrichelte Linie im obersten Teilbild
zeigt eine aus Neutronenstreuexperimenten bestimmte generalisierte Zustandsdichte für LuNi2B2C nach Gompf et al.
[GRS+97]. (b): Y(Ni1−x Ptx )2B2C.
Die aus der Gitteranpassung der spezifischen Wärme bis T = 300 K bestimmte phononische Zustandsdichte
F (ω) ist in Abbildung 7.6 angegeben. Der Vergleich zwischen F (ω) und einer generalisierten Zustandsdichte
nach Gompf et al. für LuNi2B2C [oberstes Teilbild in Abbildung 7.6(a)] zeigt eine sehr gute Übereinstimmung
aller phononischen Merkmale (die Anregung bei ≈ 110 meV wurde von Gompf et al. nur für YNi2B2C gemes-
sen, für LuNi2B2C wird sie aber bei ähnlichen Energien vermutet) [GRS+97]. Beide Probenserien zeigen für
kleine Platinkonzentrationen zunächst eine leichte Erhöhung in der Energie der Mode bei ≈ 110 meV, die mit
höherer Platinkonzentration aber wieder abnimmt. Der schwache Einfluss auf diese Mode ist verständlich, da
sie durch die leichten Atome Bor und Kohlenstoff bestimmt ist, während die schweren Atome die tiefer liegen-
den Moden dominieren. Die Entwicklung der übrigen Moden ist insbesondere für Lu(Ni1−xPtx )2B2C in dieser
Auftragung nicht leicht erkennbar. Abbildung 7.7 zeigt die Entwicklung von F (ω) innerhalb der beiden Serien
mit auf den Ergebnissen der Gitteranpassung basierenden Interpolationen für xε [0 ...0,5]. Bei den polykristal-
linen Lu(Ni1−xPtx )2B2C-Proben wurde eine Verschiebung der niederenergetischen Moden bei ≈ 20 meV zu
kleineren Energien und eine Verschiebung der Moden um ≈ 60 meV zu höheren Energien festgestellt [Teilbild
7.7(a)]. Diese Entwicklung ist für die einkristallinen Y(Ni1−xPtx )2B2C-Proben sehr viel besser erkennbar. Teil-
bild 7.7(b) zeigt relativ deutlich, dass es zu einer Aufspaltung der Moden bei ≈ 20 meV und ≈ 60 meV kommt.
Dabei verschiebt sich jeweils ein Teil zu kleineren und der andere Teil zu höheren Energien. Es ist nahelie-
gend, anzunehmen, dass der jeweilige hochenergetische Teil dieser Aufspaltung durch die Nickelatome und
der niederenergetische Teil durch die Platinatome dominiert ist.
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Abbildung 7.7: Phononische Zustandsdichte F (ω) mit auf den Modellenergien (Quadrate: DEBYE-, Kreise: EINSTEIN-
Energie) basierenden Interpolationen. Die schwarzen Punkte entsprechen den in Abbildung 7.6 angegebenen Maxima.
(a): Lu(Ni1−x Ptx )2B2C. (b): Y(Ni1−x Ptx )2B2C.
7.3 Thermodynamik der supraleitenden Phase
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Abbildung 7.8: Normierte spezifische Wärme in der supraleitenden Phase gegen T . (a): Lu(Ni1−x Ptx )2B2C. (b):
Y(Ni1−x Ptx )2B2C. Die Linien bei Tc illustrieren idealisierte, die Entropie erhaltende Konstruktionen der supraleitenden
Phasenübergänge. Die Linie für T < 2 K ist eine lineare Extrapolation der Daten auf T = 0 zur Bestimmung der Tempera-
turabhängigkeit der Entropie.
Die elektronische spezifische Wärme des supraleitenden Zustands von (Lu,Y)(Ni1−xPtx )2B2C ist in Abbildung
7.8 gezeigt. Um im Falle der polykristallinen Proben den Einfluss der quantitativ nur schlecht bestimmbaren
Fremdphasenanteile auf die Absolutwerte der spezifischen Wärme zu eliminieren, ist die spezifische Wärme
hier auf den SOMMERFELD-Parameter γN,s des supraleitenden Zustands normiert. Im Folgenden werden wie
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in Kapitel 6 alle physikalischen Größen auf γN,s normiert. Unter der Annahme, dass vorliegende Fremdpha-
sen den supraleitenden Zustand nicht wesentlich beeinflussen, können die dann gewonnenen Ergebnisse als
intrinsisch für Lu(Ni1−xPtx )2B2C angesehen werden. Die aus der elektronischen spezifischen Wärme des su-
praleitenden Zustands gewonnenen SOMMERFELD-Parameter sind in Tabelle 7.1 angegeben. Wie die aus dem
Normalzustand bestimmten Werte für γ?N und γ̃N nimmt auch γN,s mit wachsendem Platingehalt ab.
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Abbildung 7.9: Normierte Entropiedifferenz zwischen normal- und supraleitender Phase gegen die reduzierte Tem-
peratur. Um die Daten leichter vergleichen zu können, ist die Entropie jeweils auf den aus der supraleitenden Phase
bestimmten SOMMERFELD-Parameter γN,s und Tc normiert. (a): Lu(Ni1−x Ptx )2B2C. (b): Y(Ni1−x Ptx )2B2C.
Durch die Normierung kann die Sprunghöhe der in Abbildung 7.8 gezeigten elektronischen spezifischen Wär-
me des supraleitenden Zustands direkt mit dem Erwartungswert des BCS-Modells verglichen werden. Tatsäch-
lich überschreiten die Sprünge für alle Proben den BCS-Grenzwert für schwache Kopplung, der ∆c/ (γNTc) =
1,43 beträgt. Im Rahmen isotroper Einbandsupraleitung weist dies entsprechend Gleichung 3.11a auf eine rela-
tiv kleine charakteristische Phononenfrequenz ωln hin. Um trotzdem hohe Tc-Werte zu erreichen, ist dann eine
verstärkte Elektron-Phonon-Kopplung nötig. Die einkristallinen Y(Ni1−xPtx )2B2C-Proben zeigen eine schwa-
che Zunahme der reduzierten Sprunghöhe mit zunehmender Platinkonzentration. Im Gegensatz dazu ist bei
den polykristallinen Lu(Ni1−xPtx )2B2C-Proben mit ansteigendem Platingehalt zunächst eine leichte Abnah-
me der Sprunghöhe erkennbar. Für x = 0,5 wächst die Sprunghöhe dann aber auf ihren maximalen Wert
innerhalb der Serie an. Tatsächlich ergibt sich für die Lu(Ni1−xPtx )2B2C-Probe mit x = 0,5 die kleinste cha-
rakteristische Phononenfrequenz (Tabelle 7.1). Gleichzeitig wird für diese Probe allerdings der kleinste SOM-
MERFELD-Parameter gemessen, was einer reduzierten Elektron-Phonon-Kopplung entspricht. Im IEM können
diese Werte entsprechend der Tc-Formel 3.3 nicht für das hohe Tc (im Vergleich zur Probe mit x = 0,2) ver-
antwortlich sein. Dieses paradoxe Verhalten weist deutlich auf auch bei hohen Platinkonzentrationen noch
vorhandene Einflüsse des Mehrbandcharakters auf die Supraleitung hin.
Abbildung 7.9 zeigt die Entropiedifferenz zwischen der normal- und der supraleitenden Phase. Um die Da-
ten vergleichen zu können, sind sie auch hier auf den SOMMERFELD-Parameter γN,s und das jeweilige Tc
normiert. Die Minima der Entropie der Lu(Ni1−xPtx )2B2C-Proben befinden sich bei höheren Temperaturen
als die der Y(Ni1−xPtx )2B2C-Proben. Basierend auf dem IEM der Supraleitung kann daraus in Übereinstim-
mung mit den Sprunghöhen gefolgert werden, dass die charakteristischen Phononenfrequenzen ωln für die
Lu(Ni1−xPtx )2B2C-Proben kleiner sind als die der Y(Ni1−xPtx )2B2C-Proben. Vergleicht man die Verschiebung
der Minima der beiden Serien untereinander, findet man, dass im Falle von Lu(Ni1−xPtx )2B2C die Minima mit
steigenden Absolutwerten (und bis auf x = 0,1 auch mit zunehmendem Platingehalt) zu höheren Temperaturen
verschoben sind. Für die Y(Ni1−xPtx )2B2C-Proben sind die Minima dagegen mit ansteigenden Absolutwerten
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Abbildung 7.10: Normiertes thermodynamisch kritisches Feld µ0Hc(T ) gegen T . Analog zu Abbildung 7.9 sind die
Daten auf den aus der supraleitenden Phase bestimmten SOMMERFELD-Parameter (hier
√
γN,s) und Tc normiert. Die
Linie kennzeichnet den BCS Grenzwert schwacher Elektron-Phonon-Kopplung (für T → 0). (a): Lu(Ni1−x Ptx )2B2C. (b):
Y(Ni1−x Ptx )2B2C.
und Platingehalt zu kleineren Temperaturen verschoben. Im Sinne der in Kapitel 6 gefundenen Hinweise auf
Mehrbandeffekte in (Lu,Y)Ni2B2C deutet dieses Verhalten auf den unterschiedlich starken Einfluss der Platin-
substitutionen auf die beiden Bänder hin.
Das thermodynamisch kritische Feld µ0Hc (T )
Abbildung 7.10 zeigt die reduzierten thermodynamisch kritischen Felder der beiden Probenserien. Die bei-
den waagerechten Geraden geben den für T = 0 gültigen BCS-Grenzfall schwacher Kopplung an (Gleichung
3.11c). In einem Mehrbandszenario wäre hier auch eine Verletzung dieses unteren Grenzwertes möglich, die
Werte der hier untersuchten Proben befinden sich aber alle oberhalb des BCS-Grenzwertes. Die resultieren-
den charakteristischen Phononenfrequenzen sind in Tabelle 7.1 zusammengefasst. Ähnlich wie die aus der
Sprunghöhe bestimmten Werte nimmt ωln auch hier mit zunehmendem Platingehalt ab. Für Y(Ni1−xPtx )2B2C
gleichen sich die aus der Sprunghöhe bestimmten Werte den aus Formel 3.11c bestimmten Werten mit zu-
nehmendem Platingehalt an. Die in Kapitel 6 gefundenen Mehrbandeinflüsse für YNi2B2C, die sich aus den
starken Unterschieden zwischen den mit den Formeln 3.11 bestimmten ωln-Werten ergeben, werden also
offensichtlich mit steigendem Platingehalt ausgeblendet. Auch die aus Formel 3.11d bestimmten ωln-Werte
nehmen mit steigendem Platingehalt, wenn auch in einem schwächeren Maße ab. Für Y(Ni1−xPtx )2B2C glei-
chen sich diese mit zunehmendem Platingehalt ebenfalls den aus Formel 3.11a und 3.11c bestimmten Werten
an.
Abbildung 7.11 zeigt die Deviationsfunktion D (t) der Proben (Gleichung 4.2). Die Form von D (t) flacht für
Lu(Ni1−xPtx )2B2C mit zunehmender Platinkonzentration zunächst ab [Abbildung 7.11(a)]. Für x = 0,5 nimmt
D (t) dann aber Werte an, die sogar größer als die des stark koppelnden Supraleiters Blei sind (siehe auch
Abbildung 4.9). Bei allen Serienmitgliedern liegt das Maximum bei t2 ≈ 0,2 ...0,35. Für YNi2B2C findet man zu-
nächst eine konvexe Kurvenform, die bereits für kleine Platinkonzentrationen im Bereich kleiner Temperaturen
nach konkav wechselt. Dieser Wechsel der Kurvenform ist konsistent mit der beobachteten Verschiebung der
Entropieminima [Abbildung 7.9(b)]. Ein solches Verhalten ist nur in einem Mehrbandmodell zu verstehen. Das
zeigt der Vergleich mit dem IEM nach Gleichung 3.35 [mit β entsprechend Formel 3.37 und z = v = 1 (entspricht
dem Einbandfall)]. Die Ergebnisse mit den durch die Elektron-Phonon-Kopplung bestimmten β -Werten sind in
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Abbildung 7.11: Deviationsfunktion D(t). (a): Lu(Ni1−x Ptx )2B2C. Nachdem die Kurvenform für kleine Platinkonzentra-
tionen zunächst abflacht, nimmt D(t) für x = 0,5 Werte an, die sogar größer als die von Blei sind (Abbildung 4.9). (b):
Y(Ni1−x Ptx )2B2C. Die Platinsubstitution ändert die Krümmung bei kleinen Temperaturen von konvex nach konkav. Die
Linien entsprechen der Einbandbeschreibung 3.35 mit β entsprechend Formel 3.37.
Abbildung 7.11 jeweils durch die durchgezogene und strichpunktierte Linie verdeutlicht. Die Beschreibung im
IEM gelingt weder für x = 0 (beide Proben – jeweils schwarze Linie), noch für x = 0,5 [Lu(Ni1−xPtx )2B2C] bzw.
x = 0,2 [Y(Ni1−xPtx )2B2C] (jeweils gestrichelte Linie). Insbesondere würde man im Falle von Y(Ni1−xPtx )2B2C
mit ansteigendem Platingehalt einen der Einbandbeschreibung ähnlichen Verlauf erwarten, da hier die mit den
Formeln 3.11 bestimmten ωln-Werte mit ansteigendem Platingehalt untereinander besser vergleichbar werden.
Experimentell ergibt sich für T → 0 statt dessen sogar eine konkave Kurvenform, die mit der von Quecksilber
vergleichbar ist [Abbildung 6.5(a)]. Die Platindotierung führt also offenbar nicht zu einer Verschmierung der
Mehrbandeffekte, wie sie die Analyse der µ0Hc2-Daten nahe legt (Kapitel 6). Zur Beschreibung der thermody-
namischen Eigenschaften müssen also für alle Proben Mehrbandeinflüsse berücksichtigt werden.
Elektronische spezifische Wärme im supraleitenden Zustand
Die reduzierte elektronische spezifische Wärme der supraleitenden Phase ist in Abbildung 7.12 für beide
Serien gezeigt. Die Analyse dieser Daten findet im Vergleich zur bisherigen thermodynamischen Analyse
bei niedrigen Temperaturen mit einer Auflösung < 1 mJ/
(
molK2
)
statt. Daher lässt sie nahezu unabhängig
von der bisherigen Betrachtung Schlüsse auf den Charakter der Supraleitung zu. Die Bilder in der linken
Spalte zeigen die Lu(Ni1−xPtx )2B2C-Proben, die in der rechten Spalte die Y(Ni1−xPtx )2B2C-Proben. In beiden
Serien geht die für die reinen Verbindungen beobachtete T 3-Temperaturabhängigkeit in die im IEM erwartete
exponentielle Abhängigkeit über. Für die Y(Ni1−xPtx )2B2C-Proben ergibt die Anpassung des α-Modells an
die Sprunghöhe unabhängig von der Platindotierung eine Energielücke von 2α = 2∆ (0)/kBTc = 4,00. Dies
ist konsistent mit der Analyse der Entropie und der Deviationsfunktion D (t), die in der Nähe von Tc ein von
der Platindotierung nahezu unabhängiges Verhalten zeigt. Allerdings kommt es für kleine Temperaturen zu
einer systematischen Abflachung, und für x = 0,2 kann fast der gesamte Messbereich durch das α-Modell
beschrieben werden. Auch für die Serie Lu(Ni1−xPtx )2B2C bleibt die aus dem Sprung bestimmte normierte
Energielücke mit 2∆ (0)/kBTc = 4,56 (für x = 0), 4,40 (für x = 0,05), 4,40 (für x = 0,1) und 4,50 (für x = 0,2)
nahezu konstant. Für x = 0,5 ergibt sich in Konsistenz mit dem Verhalten von D (t) ein höherer Wert von 5,00.
Unter Einbezug der Deviationsfunktion scheint es wahrscheinlich, dass im Falle von Lu(Ni1−xPtx )2B2C beide
Bänder etwa gleich stark an die Phononen koppeln [D (T ) zeigt hauptsächlich konkaves Verhalten]. Im Falle
ÜBERGANGSMETALL-SUBSTITUTIONEN: LU(NI1−x PTx )2B2C UND Y(NI1−x PTx )2B2C 85
von Y(Ni1−xPtx )2B2C scheint eines der beiden Bänder relativ schwach anzukoppeln. Die D (T )-Kurven deuten
darauf hin, dass die Platindotierung die Kopplung in nur einem der beiden Bänder wesentlich beeinflusst [D (T )
ändert das Verhalten nur bei kleinen Temperaturen].
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Abbildung 7.12: Normierte elektronische spezifische Wärme von (Lu,Y)(Ni1−x Ptx )2B2C. Die Bilder der linken Spalte
zeigen die Ergebnisse für Lu(Ni1−x Ptx )2B2C, die Teilbilder der rechten Spalte die Ergebnisse für Y(Ni1−x Ptx )2B2C. Die
durchgezogenen Kurven sind Anpassungen des α-Modells nach Gleichung 3.17 an die Daten oberhalb Tc/T ≈ 2.
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Abbildung 7.13: Verhältnis zwischen experimentellem und theoretischem R-Test (Formeln 3.24 und 3.25) aufgetragen
gegen die Streurate γstreu . (a): Lu(Ni1−x Ptx )2C. (b): Y(Ni1−x Ptx )2C. Im IEM ist die erfolgreiche Beschreibung aller physi-
kalischen Größen für Rexp/Rtheo = 1 gegeben.
Tabelle 7.1 enthält eine Zusammenfassung der aus der spezifischen Wärme im Rahmen des IEMs gewonne-
nen Resultate.
„R“-Test
Die bisherige Analyse der thermodynamischen Eigenschaften zeigt, dass das IEM nicht ausreicht, um den
supraleitenden Zustand der nicht magnetischen Borkarbide zu beschreiben. Der „R“-Test bietet die Möglichkeit,
noch einmal alle hier bestimmten physikalischen Größen zusammenfassend auf Konsistenz mit dem IEM zu
vergleichen. Der experimentelle Wert von R ist durch Formel 3.24 gegeben, der Wert im IEM durch Formel
3.25.
Die LONDON’sche Eindringtiefe λL (0) kann nach Formel 4.4 aus der GINZBURG-LANDAU-Kohärenzlänge ξGL (0)
und dem GINZBURG-LANDAU-Parameter κGL (0) bestimmt werden (Gleichungen 4.5 und 4.6). Die Absolutwerte
des thermodynamisch kritischen Feldes µ0Hc (0) können aus Abbildung 7.10(b) mit den in Tabelle 7.1 angege-
benen SOMMERFELD-Parametern γN,s bestimmt werden. Die Ergebnisse sind in der unteren Hälfte von Tabelle
7.1 zusammengefasst.
Abbildung 7.13 zeigt das Ergebnis des „R“-Tests, also des Vergleichs zwischen dem experimentellen Wert
und der Vorhersage im IEM. Der „R“-Test gibt die Streurate an, die nötig ist, alle eingehenden physikali-
schen Größen konsistent zu beschreiben. Die sich für Y(Ni1−xPtx )2B2C ergebenden Streuraten sind alle un-
gewöhnlich klein, dagegen findet man für Lu(Ni1−xPtx )2B2C scheinbar realistische Streuraten im Bereich um
hγstreu/kB ≈ 200 K. Auffällig ist, dass der „R“-Test für alle Proben der jeweiligen Serie Streuraten ergibt, die
sehr nahe beieinander liegen. Das bedeutet, dass auch die Restwiderstände der Proben alle sehr nahe beiein-
ander liegen müssten. Das ist im Widerspruch mit den gemessenen Restwiderständen der Y(Ni1−xPtx )2B2C-
Proben [Abbildung 7.2(b)].
Nach Formel 4.8 lassen sich die zu den ermittelten Streuraten gehörenden FERMI-Geschwindigkeiten im IEM
mit Hilfe des oberen kritischen Magnetfeldes bestimmen. Die Ergebnisse sind in Tabelle 7.2 zusammengefasst.
Für Y(Ni1−xPtx )2B2C ergeben sich ungewöhnlich kleine Werte für die FERMI-Geschwindigkeit. Die im IEM
berechneten Restwiderstände unterschätzen die experimentellen Daten sogar um Größenordnungen. Das
IEM liefert in diesem Fall also wie erwartet keine konsistente Beschreibung der experimentellen Daten.
ÜBERGANGSMETALL-SUBSTITUTIONEN: LU(NI1−x PTx )2B2C UND Y(NI1−x PTx )2B2C 87
Tabelle 7.1: Aus thermodynamischen Größen ermittelte, die Supraleitung charakterisierende Größen und Parameter für
(Lu,Y)(Ni1−x Ptx )2B2C. Werte in Klammern geben den absoluten Fehler der letzten Stelle an.
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Tabelle 7.2: Resultate des R-Tests (Formel 3.24 und 3.25) für (Lu,Y)(Ni1−x Ptx )2C. Die FERMI-Geschwindigkeiten sind
nach Formel 4.8 und die zugehörigen Restwiderstände entsprechend Formel 3.26 berechnet.
Lu(Ni1−xPtx )2B2C Y(Ni1−xPtx )2B2C
x 0 0,05 0,1 0,2 0,5 0 0,05 0,2
Rexp 2,257 2,158 2,168 2,148 2,267 1,103 1,079 1,026
hγstreu/kB [K] 214 167 157 150 197 1,7 1,5 1,2
vF
[
105 ms
]
2,58 2,76 2,67 2,62 3,07 1,38 1,90 1,96
ρ (0)
[
µΩcm
]
3,81 2,96 3,34 3,41 3,05 0,11 0,05 0,04
Für Lu(Ni1−xPtx )2B2C variieren die FERMI-Geschwindigkeiten nur minimal und sind vergleichbar mit dem aus
Untersuchungen der optischen Leitfähigkeit von LuNi2B2C ermittelten Wert vF ≈ 2,76× 105 m/s [BDW+97,
SDF+98]. Der im IEM für x = 0 berechnete Restwiderstand (Formel 3.26) ρ (0) ≈ 3,8 µΩcm ist nur gering-
fügig größer als bisher veröffentlichte Daten (für Einkristalle ρ (0) = 1,7 [MWK+97], 1,9 [RBP+97], 2,5 µΩcm
[SDF+98] und ρ (Tc) = 1,8 µΩcm [FCC97], beziehungsweise ρ (Tc) ≈ 2,7 µΩcm für die bisher beste polykris-
talline Probe [NFK+99]). Der Restwiderstand variiert mit steigendem Platingehalt nur wenig. Da aber auch
für die mit Platin dotierten Lu(Ni1−xPtx )2B2C-Proben stark erhöhte Restwiderstände zu erwarten sind, kann
man folgern, dass der „R“-Test für alle Proben fehlschlägt. Das IEM liefert also in keinem Fall eine konsistente
Beschreibung des supraleitenden Zustands.
Zusammenfassung
Die Analyse der (Lu,Y)(Ni1−xPtx )2B2C-Proben zeigt, dass das IEM keine konsistente Beschreibung des supra-
leitenden Zustands liefert. Die Untersuchung mittels der Deviationsfunktion D (t) und der thermodynamischen
Relationen 3.11 weisen stark auf zumindest Zweibandeffekte hin. In Kapitel 6 wurde gezeigt, dass die beiden
Bänder für YNi2B2C an Phononenzweige mit stark unterschiedlichen Frequenzen koppeln. Aus dem Vergleich
mit LuNi2B2C folgt, dass dieser Mehrbandeffekt stark von der Masse auf dem Seltenerdplatz abhängt. Die
nun untersuchte Substitution auf dem Übergangsmetallplatz führt für Y(Ni1−xPtx )2B2C zu einer langsamen
Abschwächung dieses Mehrbandeffekts. Abbildung 7.7 zeigt, dass sich mit ansteigendem Platingehalt zwei
Phononenzweige bei mittleren Energien im Bereich von etwa 30...40 meV bilden, die bei den reinen Verbindun-
gen nicht beobachtbar sind. Der sich in dem Vergleich der jeweils vier ωln-Werte widerspiegelnde abnehmende
Mehrbandeinfluss mit ansteigendem Platingehalt ist möglicherweise mit dieser Schwingungsmode verknüpft.
Das bedeutet, dass der im Falle von YNi2B2C beobachtete hohe Wert von h̄ωln/kB = 576 K (aus Formel 3.11c)
die Kopplung eines der Bänder an die Mode bei etwa 55 meV (entspricht≈ 638 K) beschreibt. Mit wachsender
Platindotierung scheint dieses Band durch die Kopplung an den Zweig bei 40 oder sogar 30 meV und nicht
an den sich ebenfalls bildenden Zweig bei 60 meV bestimmt zu sein. Das andere Band ist scheinbar nahezu
unabhängig von der Platindotierung durch die niederenergetischen Zweige bei ≈ 10...20 meV bestimmt. Für
Lu(Ni1−xPtx )2B2C sind offenbar beide Bänder durch die Moden bei 10 ...20 meV bestimmt, da die Bestimmung
von ωln mit den thermodynamischen Relationen 3.11 hier kaum Unterschiede ergibt.
Die im IEM nach Gleichung 3.3 bestimmte Elektron-Phonon-Kopplung nimmt in beiden Serien mit abneh-
mender charakteristischer Phononenfrequenz zu. Dies kann man so interpretieren, dass niederenergetische
Phononen generell günstiger für hohe Kopplungsparameter sind. Die in beiden Serien beobachtete Abnahme
des SOMMERFELD-Parameters ist aber mit der mit wachsendem Platingehalt ansteigenden Elektron-Phonon-
Kopplung nicht kompatibel, zumal Bandstrukturrechnungen zeigen, dass die elektronische Zustandsdichte
sich kaum ändert. Andererseits reflektiert der SOMMERFELD-Parameter immer eine mittlere Elektron-Phonon-
Kopplungskonstante. Hier zeigt sich, wie wichtig der Mehrbandansatz ist. Wie die Analyse von MgB2 zeigt,
können die partiellen Elektron-Phonon-Kopplungskonstanten in einem Mehrbandmodell stark variieren. Es
scheint also so, dass eine der beiden Kopplungskonstanten wesentlich stärker ansteigt, als die andere. Die
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starke Abnahme des SOMMERFELD-Parameters lässt vermuten, dass das Band mit der kleineren partiellen
Zustandsdichte die stärkere Kopplung trägt und damit vermutlich auch für das Weichwerden der akustischen
Mode verantwortlich ist. Das Band mit der größeren partiellen Zustandsdichte würde demnach besonders an
höherfrequente Phononen ankoppeln. Die Absenkung der relevanten optischen Mode muss dann auch eine
Reduktion der Kopplungsstärke dieses Bandes an diese Mode zur Folge haben, damit die kleinen SOMMER-
FELD-Parameter erklärt werden können. Das bedeutet also, dass die Kopplungsstärke durch die Frequenzab-
senkung der relevanten Phononenzweige (des niederenergetisch akustischen und des höherenergetischen
optischen) in einem der beiden Bänder ansteigt, während sie in dem anderen Band absinkt. Dieses Szena-
rio bietet auch eine natürliche Erklärung dafür, dass der SOMMERFELD-Parameter in LuNi2B2C kleiner ist als
in YNi2B2C. Die Kopplungsstärke des an den höherenergetischen Phononenzweig koppelnden Bandes ist
in YNi2B2C stärker, was zu einer höheren mittleren Elektron-Phonon-Kopplung und damit zu dem größeren
SOMMERFELD-Parameter führt.
Die Interpretation der Tc-Werte ist spekulativ, da hierzu eine genaue Kenntnis der partiellen Elektron-Phonon-
Kopplungskonstanten, der charakteristischen Phononenfrequenzen und der Interbandkopplung nötig ist.
Der „R“-Test bestätigt die Ergebnisse, wonach eine Beschreibung im IEM für keine der Proben möglich ist.
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Kapitel 8
Supraleitung in magnetischen Systemen:
HoNi2B2C
Die magnetischen Seltenerd-Nickel-Borkarbide bieten die Möglichkeit, die Auswirkungen magnetischer Paar-
brechung in einem supraleitenden Mehrbandsystem quantitativ zu untersuchen. So konnte der Zusammen-
bruch der DE GENNES-Skalierung in einer Mischreihe des Typs Ho1−xDyxNi2B2C durch einen Übergang
von Mehrband- zur Einbandsupraleitung beim Wechsel von Tc > TN 1 nach Tc < TN erklärt werden [CCJ96,
DSCL99], was damit zusammenhängt, dass eines der relevanten Bänder an die für die RKKY-Wechselwirkung
relevanten Ho-5d Zustände nur sehr schwach ankoppelt.
HoNi2B2C zeigt ein reiches Spektrum magnetischer Phasenübergänge. Im paramagnetischen Bereich unter-
halb von etwa 20 K kommt es zu verstärktem Auftreten magnetischer Fluktuationen (Paramagnonen), gefolgt
von der Ausbildung langreichweitiger magnetischer Ordnung bei TM ≈ 6,0 K. Bei der üblicherweise mit T ?
bezeichneten Temperatur von ≈ 5,5 K findet ein Übergang in eine Helixstruktur statt, gefolgt von der kommen-
surablen antiferromagnetischen Struktur bei TN ≈ 5,2 K [EHMJ+98]. Hier sind die Ho3+-Momente innerhalb der
ab-Ebene ferromagnetisch geordnet. Die entlang der c-Achse gestapelten einzelnen Ebenen sind bezüglich
der Spins antiparallel ausgerichtet [GSC+94, GLH+94, CCJ96]. Die supraleitende Übergangstemperatur von
HoNi2B2C beträgt Tc ≈ 8,5 K. In der Umgebung von TN kommt es zu einer starken Schwächung der supra-
leitenden Phase, die sich bei hochwertigen Einkristallen in einem Minimum in µ0Hc2 (T ) niederschlägt. Diese
Schwächung der Supraleitung kann in qualitativ weniger guten Proben zum vollständigen Zusammenbruch
der Supraleitung führen und ist als Wiedereintritts-(„reentrant“)-Verhalten bekannt.
8.1 Magnetische Eigenschaften, Widerstand und spezifische Wärme
Abbildung 8.1 zeigt die inverse magnetische Suszeptibilität des untersuchten HoNi2B2C-Einkristalls parallel
zur c-Achse und in der ab-Ebene. Die durchgezogenen Linien entsprechen Anpassungen des CURIE-WEISS-
Gesetzes
χ
−1 (T ) = 3kB
T −θ
Nµ2eff
oberhalb von T = 250 K. Die effektiven magnetischen Momente betragen µeff = 10,57(1±0,09) µB parallel zur
c-Achse und µeff = 10,14(1±0,08) µB in der 110-Diagonalen. Die zugehörigen CURIE-WEISS-Temperaturen
sind θ =−54(1±1) K in c-Richtung (antiferromagnetische Korrelation) beziehungsweise θ = 19(1±2) K ent-
lang der 110-Diagonalen (ferromagnetische Korrelation). Diese Werte sind in Übereinstimmung mit Ergebnis-
sen von Cho et al. [CCJ96].
1Tc : supraleitende Übergangstemperatur
TN : magnetische Ordnungstemperatur
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Abbildung 8.1: Temperaturabhängigkeit der inversen ma-
gnetischen Suszeptibilität χ von HoNi2B2C.
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Abbildung 8.2: (a): spezifische Wärme von HoNi2B2C in halblogarithmischer Auftragung. Das eingefasste Bild zeigt die
spezifische Wärme in der Nähe von Tc für µ0H = 0 und µ0H = 200 mT. (b): spezifischer Widerstand ρ gegen T in Ma-
gnetfeldern µ0H = 0...1 T senkrecht zur ab-Ebene. Die magnetischen Ordnungstemperaturen sind in beiden Teilbildern
mit TN , T ? und TM gekennzeichnet.
Abbildung 8.2(a) zeigt die spezifische Wärme in Magnetfeldern µ0H = 0...3 T in der Umgebung von Tc und
den magnetischen Phasenübergängen. Die spezifische Wärme im supraleitenden Zustand für Temperaturen
knapp unterhalb von Tc kann mittels einer Differenzmessung mit µ0H = 0 und µ0H = 200 mT bestimmt werden
[EHMJ+98]. Das eingebettete Bild in Abbildung 8.2(a) zeigt die beiden Messungen. Aufgrund des großen Bei-
trags der magnetischen Fluktuationen ist diese Methode nur in der Nähe von Tc brauchbar, da das Magnetfeld
nicht nur die Supraleitung schwächt, sondern auch die magnetischen Fluktuationen verstärkt und damit auch
ihren Beitrag zur spezifischen Wärme ändert. Der spezifische Widerstand des HoNi2B2C-Einkristalls bei tiefen
Temperaturen ist in Teilbild 8.2(b) gezeigt. Der Übergang in die supraleitende Phase für µ0H = 0 bei Tc = 8,5 K
ist scharf, ein „reentrant“-Verhalten der Supraleitung ist erst für µ0H & 250 mT (bei nicht zu großen Feldern) zu
beobachten. Für größere Magnetfelder ist im Normalzustand ein Abfall im Widerstand von ρ (8 K)≈ 3,4 µΩcm
auf ρ (2 K) ≈ 1,0 µΩcm beobachtbar. Der Wendepunkt in der Widerstandskurve stimmt mit der aus der spe-
zifischen Wärme bestimmten magnetischen Ordnungstemperatur TN überein. Oberhalb von TN dominiert die
SUPRALEITUNG IN MAGNETISCHEN SYSTEMEN: HONI2B2C 93
Tabelle 8.1: Eigenzustände und -werte der Kristallfeldanregungen von HoNi2B2C. Der Index „?“ markiert Dublettzustände,
alle anderen Zustände sind Singuletts.
Γ4 Γ
?
5 Γ1 Γ2 Γ
?
5 Γ3 Γ
?
5 Γ4 Γ1 Γ2 Γ3 Γ
?
5 Γ1
aEi [meV] 0 0,15 0,32 10,40 11,14 11,65 11,86 11,96 12,75 13,56 15,99 16,59 17,17
bEi [meV] 0 0,57 1,22 11,49 10,98 12,17 13,99 12,92 14,75 17,92 19,51 18,63 20,71
aErgebnisse aus Neutronenstreuexperimenten an polykristallinen Ho11Ni2B2C-Proben von Gasser et al. [GAF+96].
bErgebnisse aus Suszeptibilitätsmessungen an HoNi2B2C-Einkristallen von Abliz et al. [AKKT03].
Streuung der Leitungselektronen an den ungeordneten Spins (Paramagnetismus) und magnetischen Fluktua-
tionen (Paramagnonen) den Widerstand und die Paarbrechung über Spinumklapp-(„spin-flip-“)Streuung. Unter-
halb von TN bestimmt statt dessen die Wechselwirkung mit den über die RKKY-Wechselwirkung geordneten
Momenten die Paarbrechung [CGB98]. Im Sinne der ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie und ihrer Erweiterung
durch Machida et al. kann der Einfluss dieser paarbrechenden Mechanismen durch den temperaturabhän-
gigen Paarbrechungsparameter γmag beschrieben werden [AG61, SBMW64, MY79a, MY79b, YM79, Mac79,
MNM80].
Der durch Streuung der Elektronen an den ungeordneten Spins verursachte Restwiderstand kann zu ρs (8 K)≈
ρ (8 K)− ρ (2 K) ≈ 2,4 µΩcm abgeschätzt werden. Die zugehörige Streurate γmag kann aus Formel 3.26
bestimmt werden. Für HoNi2B2C beträgt die elektronische Zustandsdichte N (0) ≈ 4,2 Zustände/(eV · EZ)
[DMK+01]. Für die FERMI-Geschwindigkeit kann man vergleichbare Werte wie für LuNi2B2C annehmen, al-
so v̄F ≈ 3,6× 105 m/s. Damit ergibt sich eine Streulänge lstreu ≈ 67 nm und entsprechend eine Streurate
γmag = v̄F/lstreu ≈ 5,4× 1012 Hz
.= 258 K. Die beobachtete Streurate zwischen ungeordneten Spins und Elek-
tronen liegt damit um das nahezu vierzig-fache oberhalb üblicher Streuraten der ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie
(hγmag/kB ≈ Tc) [WFM+].
Die Analyse der spezifischen Wärme im supraleitenden Zustand erfordert eine detaillierte Analyse des Einflus-
ses sowohl der Paarbrechung, als auch der Stärke der Elektron-Phonon-Kopplung. Letztere wird üblicherweise
über den SOMMERFELD-Parameter bestimmt. Diese Methode kann für HoNi2B2C nicht angewendet werden, da
die Beiträge der magnetischen Phasenübergänge bei tiefen Temperaturen (2 K) den elektronischen Beitrag zur
spezifischen Wärme um zwei bis drei Größenordnungen übersteigen [siehe Abbildung 8.2(a)]. Daher wurden
Punktkontaktspektroskopieuntersuchungen durchgeführt, um die Spektralfunktion α2tr (ω)F (ω) zu bestimmen
(tr: Transport). Unter der Annahme, dass α2tr (ω)F (ω) die ELIASHBERG-Funktion α
2 (ω)F (ω) ausreichend nä-
hert, kann dann mit Hilfe der ALLEN-DYNES-Formel 3.3 indirekt auf die Elektron-Phonon-Kopplungsstärke λph
geschlossen werden. Aus Messungen der spezifischen Wärme kann die supraleitende Phase nur über ihren
Sprung bei Tc analysiert werden, da das Signal des supraleitenden Phasenübergangs aufgrund des geringen
Abstandes zwischen Tc und TM (≈ 2 K) schon knapp unterhalb von Tc nicht mehr aufgelöst werden kann.
8.2 Spezifische Wärme im Normalzustand
Im Normalzustand tragen Gitterschwingungen, Magnonen, Paramagnonen und Kristallfeldeffekte zur spezifi-
schen Wärme bei. Letztere resultieren aus dem J = 8 Grundzustandsmultiplett der Ho3+-Ionen. Die magne-
tischen Beiträge sind bei Temperaturen nahe TN dominant [siehe Abbildung 8.2(a)], während Gitterschwin-
gungen und Kristallfeldbeiträge die spezifische Wärme im mittleren und hohen Temperaturbereich bestimmen.
Der Kristallfeldbeitrag zur spezifischen Wärme kann über Formel 2.3 bestimmt werden. In der Literatur fin-
den sich unterschiedliche Angaben zu den Energieniveaus, was offenbar mit der Qualität der untersuchten
einkristallinen Proben zusammenhängt. Tabelle 8.1 gibt eine Zusammenfassung der bisher veröffentlichten
experimentell ermittelten Werte für HoNi2B2C (siehe auch [CSA+02] und [CHJC96]).
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Abbildung 8.3: Spezifische Wärme cp gegen T . Die durch-
gezogenen Linien geben entsprechend ihrer Bezeichnungen
die Modellbeiträge wieder. Die Linienbreite gibt die Unsicher-
heit aufgrund der beiden verwendeten Kristallfeldanregungs-
datansätze wieder (Tabelle 8.1).
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Tabelle 8.2: Mit dem Gittermodell für die beiden von Gasser et al. [GAF+96] und Abliz et al. [AKKT03] angegebenen
Kristallfeldparametersätze ermittelte Phononenenergien kBΘi und Besetzungszahlen νi für HoNi2B2C.
akustische Schwingungen optische Schwingungen
D1 D2 E1 E2 E3 E4 E5
akBΘi [meV] 15,2 43,7 – 16,4 25,9 50,9 129,3
aνi 2 1 – 2 3 7 3
bkBΘi [meV] 26,5 61,8 11,1 15,7 31,9 51,7 128,0
bνi 2 1 2 1 3 6 3
aUnter Benutzung der von Gasser et al. bestimmten Kristallfeldparametersätze [GAF+96].
bUnter Benutzung der von Abliz et al. bestimmten Kristallfeldparametersätze [AKKT03].
Aufgrund der Unsicherheit in der Lage der Kristallfeldniveaus und des SOMMERFELD-Parameters kann der
Phononenbeitrag zur spezifischen Wärme nicht genau bestimmt werden. Um die Konsistenz der spezifischen
Wärme mit den angegebenen Kristallfeldenergieniveaus zu prüfen, wurde der Kristallfeldbeitrag zur spezifi-
schen Wärme entsprechend den in Tabelle 8.1 angegebenen Parametersätzen von Gasser et al. [GAF+96]
und Abliz et al. [AKKT03] nach Gleichung 2.3 bestimmt und die übrig gebliebene spezifische Wärme mit dem
Gittermodell unter Annahme eines SOMMERFELD-Parameters γN = 19 mJ/molK2 (entsprechend Ergebnissen
für nicht magnetische Seltenerd-Nickel-Borkarbide) angepasst. Abbildung 8.3 zeigt das Ergebnis dieser An-
passung.
Die mit dem Gittermodell bestimmten Energien und Besetzungszahlen der Phononenzweige sind in Tabelle
8.2 für die beiden von Gasser et al. [GAF+96] und Abliz et al. [AKKT03] bestimmten Kristallfeldanregungsda-
tensätze zusammengefasst. Abbildung 8.4 zeigt die in beiden Fällen gute Übereinstimmung der Dispersion der
niederenergetischen Moden D1 und E2 [Teilbild (a), Kristallfeldanregungsparametersätze nach Gasser et al.
[GAF+96]] bzw. D1, E1 und E2 [Teilbild (b), Kristallfeldanregungsparametersätze nach Abliz et al. [AKKT03]]
mit von Kreyssig et al. aus Neutronenstreuexperimenten gewonnenen Dispersionskurven [KSR+04]. Das in
den Neutronenstreuexperimenten beobachtete Weichwerden der niederenergetischen akustischen Schwin-
gung kann in der spezifischen Wärme aufgrund der Überlagerung der unterschiedlichen Beiträge bei tiefen
Temperaturen nicht aufgelöst werden. Quantitative Aussagen über den Einfluss dieses „Softenings“ können
daher nicht getroffen werden.
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Abbildung 8.4: Die Symbole entsprechen aus Neutronenstreuexperimenten von Kreyssig et al. bestimmten Dispersi-
onsrelationen [KSR+04]. Die Linien reflektieren die aus der spezifischen Wärme bestimmten Ergebnisse für die von
Gasser et al. [(a)] und von Abliz et al. [(b)] bestimmten Kristallfeldanregungen [GAF+96, AKKT03]. Die Bezeichnungen
entsprechen den in Tabelle 8.2 benutzten Abkürzungen.
8.3 Elektron-Phonon-Kopplung
Zur Analyse der Elektron-Phonon-Kopplung wurde über Punktkontaktspektroskopieuntersuchungen die Spek-
tralfunktion α2tr F (ω) bestimmt. Abbildung 8.5 zeigt das Ergebnis einer Messung bei 4,1 K, jeweils im Vergleich
mit der für die von Abliz et al. bzw. Gasser et al. angegebenen Kristallfeldanregungsparametersätze aus dem
Gittermodell bestimmten phononischen Zustandsdichte Fph (ω). Mit dem von Abliz et al. bestimmten Kristall-
feldanregungsdatensatz führt das Gittermodell auf eine insgesamt bessere Übereinstimmung zwischen den
Lagen der Maxima von Fph (ω) und α2tr F (ω) [Abbildung 8.5(b)] [WFM
+].
Aus dem Vergleich der Maximapositionen zwischen der auf dem von Abliz et al. angegebenen Kristallfeldanre-
gungsdatensatz basierenden phononischen Zustandsdichte Fph (ω) und der Spektralfunktion α2tr F (ω) kann an-
genommen werden, dass der überwiegende Teil von α2tr F (ω) auf Elektron-Phonon-Wechselwirkung zurückzu-
führen ist. Davon ausgenommen ist die in der Punktkontaktspektroskopie gefundene Anregung bei≈ 3,5 meV,
da weder Neutronenstreuexperimente, noch die Analyse der spezifischen Wärme Hinweise auf einen phononi-
schen Ursprung dieser Anregung geben. Die Skalierung der Ordinate von α2tr F (ω) wurde so gewählt, dass das
Integral (Formel 3.7) einer Elektron-Phonon-Kopplung entspricht, wie sie in vergleichbaren nicht magnetischen
Systemen (λph = 1,2 für LuNi2B2C) vorliegt. Die Anregung bei ≈ 3,5 meV wurde dabei nicht berücksichtigt.
Von Naidyuk et al. wurde festgestellt, dass die Anregung bei 3,5 meV sowohl von der Temperatur als auch vom
magnetischen Feld abhängt. Außerdem flacht das Maximum mit zunehmendem Winkel zwischen angelegtem
Magnetfeld und der c-Achse monoton ab [NKY+]. Da die magnetischen Phasen eine vergleichbare Abhän-
gigkeit bezüglich eines äußeren Magnetfeldes und dessen Winkel zur c-Achse aufweisen, ist es naheliegend,
diese Anregung mit einem der magnetischen Phasenübergänge in Verbindung zu bringen. Tatsächlich kommt
es nahe den magnetischen Phasenübergängen zu starken Änderungen des Widerstandes, die in den Punkt-
kontaktspektren abgebildet werden [NKY+]. Alternativ könnte es sich auch um eine von Cavadine et al. für etwa
3,5 meV berechnete Kristallfeldanregung handeln [CSA+02, CSA+03]. Sollte sich diese Hypothese bewahrhei-
ten, böte HoNi2B2C die erste Gelegenheit, den Einfluss einer Elektron-Kristallfeldanregung-Wechselwirkung
auf den supraleitenden Zustand zu untersuchen.
Auch die mit der Punktkontaktspektroskopie gemessene Anregung bei ≈ 9 meV verschiebt sich sehr leicht mit
angelegtem Magnetfeld [NKY+]. Das deutet darauf hin, dass sich in diesem Energiebereich Elektron-Phonon-
und Elektron-Kristallfeldanregung-Wechselwirkungseffekte überlagern. Von Naidyuk et al. wurde die Anre-
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Abbildung 8.5: Vergleich zwischen den aus der spezifischen Wärme bestimmten Phononenspektren Fph(ω) und der
von Naidyuk et al. aus Punktkontaktmessungen gewonnenen Spektralfunktion α2tr F (ω) [Nai] für die von Gasser et al.
[(a)] und Abliz et al. [(b)] bestimmten Kristallfeldanregungsdatensätze [GAF+96, AKKT03]. Die Positionsbezeichnungen
der Maxima antsprechen den in Tabelle 8.2 und Abbildung 8.4 benutzten Abkürzungen.
gung im Punktkontaktspektrum zu 80 % auf Elektron-Phonon- und zu 20 % auf Elektron-Kristallfeldanregung-
Wechselwirkung zurückgeführt (der Anteil der ≈ 9 meV-Anregung zur Gesamtkopplungskonstante λtr beträgt
etwa 20-30 %) [NKY+].
Die Integration der Punktkontaktspektroskopiemesskurve (entsprechend Formel 3.2) ergibt, unter der Annah-
me, dass die Anregung bei 3,5 meV nicht phononischen Ursprungs ist, eine charakteristische Phononenfre-
quenz von h̄ωln/kB = 178 K. Dieser Wert ist in guter Übereinstimmung mit der charakteristischen Phononen-
frequenz des nicht magnetischen LuNi2B2C [h̄ω̄ln/kB ≈ 158 K, Tabelle 7.1 und Abschnitt 6.2]. Aufgrund der
vergleichbaren charakteristischen Phononenfrequenzen, der sehr ähnlichen elektronischen Zustandsdichte
[DMK+01, MHDH95] und der nur geringen Massendifferenz zwischen Lutetium und Holmium von 6 % kann
LuNi2B2C als ein nicht magnetisches Referenzsystem für HoNi2B2C angesehen werden [WFM+]. Aus der
ALLEN-DYNES-Gleichung 3.3 folgt dann, dass die supraleitende Übergangstemperatur von HoNi2B2C durch
paarbrechende Einflüsse um ≈ 50 % reduziert ist.
8.4 Supraleitender Zustand
Im Gegensatz zu den untersuchten nicht magnetischen Systemen kann man im Falle von HoNi2B2C den durch
die Supraleitung verursachten Beitrag nicht einfach von der spezifischen Wärme separieren, da die magneti-
schen Beiträge dominant sind und die magnetischen Strukturen von HoNi2B2C im Detail noch nicht vollständig
aufgeklärt sind und daher nicht modelliert werden können. Deshalb wurde die supraleitende Phase mittels ei-
ner Differenzmessung im Nullfeld und bei µ0H = 200 mT extrahiert. Es hat sich gezeigt, dass Felder dieser
Größenordnung ausreichen, um den supraleitenden Zustand weit genug zu unterdrücken, ohne gleichzeitig
die paramagnetischen Beiträge zu beeinflussen [EHMJ+98]. Mit dieser Methode erhält man wie in Abbildung
8.6(a) zu sehen ist, Einblick in ein ca. 1 K großes Fenster der supraleitenden Phase in der spezifischen Wär-
me. Die experimentell bestimmte Höhe des Sprungs bei Tc beträgt ∆c/Tc ≈ 17,8 mJ/molK2. Im Vergleich
zu LuNi2B2C (∆c/Tc ≈ 42 mJ/molK2) sind damit sowohl der Sprung, als auch Tc um ≈ 50 % reduziert. Für
Y1−xRNi2B2C-Serien im kleinen Dotierungsbereich magnetischer Seltenerdelemente R wurden ähnliche Re-
duktionen im Rahmen der ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie erklärt [EHMH00]. Setzt man in Gleichung 3.40 für
T 0c den experimentellen Wert von LuNi2B2C (Tc = 16,15 K) ein, erhält man für die reduzierte Übergangstem-
peratur Tc = 8,45 K von HoNi2B2C eine magnetische Streurate von hγmag/kB ≈ 8,5 K. Um die Sprunghöhe zu
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Abbildung 8.6: (a): spezifische Wärme ∆c/T gegen T in der Umgebung des supraleitenden Übergangs nach Abzug der
spezifischen Wärme im Normalzustand. Die Linien entsprechen einer die Entropie erhaltenden Konstruktion des ideali-
sierten Sprungs zur Ermittlung der Sprunghöhe. (b): mit Gleichung 3.47 und 3.48 berechnete theoretische Sprunghöhe
∆c/Tc bei rein ferromagnetischer Korrelation der Ho3+-Spins in Abhängigkeit von der Austauschhärte der Spins.
analysieren muss zusätzlich die Elektron-Phonon-Kopplung berücksichtigt werden, da bei Werten um λph = 1,2
die Näherung schwacher Kopplung nicht mehr gilt. Von El-Hagary et al. wurde in erster Näherung ein Faktori-
sierungsansatz der Art
∆c = 1,43γNTcB1 (x)C
(
γ
AG
mag
)
, (8.1)
mit B1
[
x = h̄ωln/
(
kBT 0c
)]
(nach Gleichung 3.12a) und C
(
γAGmag
)
entsprechend Gleichung 3.43 vorgeschlagen
[EHMH00]. Mit T 0c = 16,15 K, h̄ωln/kB = 178 K und einer Streurate von hγmag/kB ≈ 8,5 K beträgt die erwar-
tete Sprunghöhe dann ∆c/Tc ≈ 30,8 mJ/molK2. Experimentell werden von diesem theoretischen Wert aber
nur etwa 60 % beobachtet. Diese Analyse zeigt, dass der Magnetismus offenbar nicht nur Tc , sondern auch
die Elektronenstruktur selbst beeinflusst. Unter diesem Aspekt sind auch Untersuchungen der supraleitenden
Energielücke zu sehen. So wurde in Punktkontaktspektroskopiemessungen übereinstimmend gefunden, dass
sich die supraleitende Energielücke erst knapp unterhalb von TN öffnet [RJW+99, Nai]. Ausgehend vom Ord-
nungsparameter ∆0 (0) ≈ 2,15 meV .= 24,9 K des Referenzsystems LuNi2B2C kann mittels Formel 3.44 der
reduzierte Ordnungsparameter zu ∆ (0)≈ 1,50 meV .= 17,5 K bestimmt werden. Nimmt man eine Temperatur-
abhängigkeit des Ordnungsparameters wie in der BCS-Theorie an (siehe Abbildung 3.1), dann findet man mit
Hilfe von Gleichung 3.45, dass der Bereich energielückenloser Supraleitung („gapless superconductivity “) auf
einen Temperaturbereich von 0,93Tc < T < Tc beschränkt ist. Demnach sollte die Energielücke bei T ≈ 7,9 K
sichtbar werden [WFM+]. Dagegen zeigen Punktkontakspektroskopiemessungen, dass die Energielücke erst
bei T ≈ 5,5 K messbar wird [RJW+99]. Die ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie ist also nicht in der Lage, alle expe-
rimentellen Ergebnisse konsistent zu beschreiben. Ein besseres Bild ergibt sich, wenn zusätzlich der Einfluss
magnetischer Fluktuationen auf die supraleitende Phase berücksichtigt wird. Hier kann in erster Näherung der
gleiche Faktorisierungsansatz 8.1 verwendet werden, wobei C
(
γAGmag
)
durch C
(
γmag
)
entsprechend Formel
3.47 ersetzt wird. Für die Funktion f (T ) ist dann innerhalb der 110-Ebene eine ferromagnetische Abhängigkeit
nach Formel 3.48, bzw., entlang der 001-Achse, eine antiferromagnetische Form entsprechend Formel 3.49
zu wählen. Die magnetische Streurate, die man in diesem Fall aus Gleichung 3.40 erhält, ist die temperaturab-
hängige Streurate γmag (T ). Der Zusammenhang zwischen γmag (T ) und der ABRIKOSOV-GOR’KOV-Streurate
γmag,AG ist durch
γmag,AG = γmag (T )/ [Tf (T )]
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gegeben. Für die zugehörige CURIE- beziehungsweise NÉEL-Temperatur wurde TN = 6,0 K benutzt. Für den
Fall antiferromagnetischer Korrelation der Ho3+-Spins beträgt die Sprunghöhe dann entsprechend den Glei-
chungen 3.47 und 3.49 ∆c/Tc|⊥(ab) ≈ 64,5 mJ/molK2. Eine Abschätzung der Sprunghöhe bei ferromagneti-
scher Korrelation ist schwieriger, da hierzu die unbekannte Austauschhärte der Spins berücksichtigt werden
muss. Wählt man die Austauschhärte als Parameter, dann ergibt sich die in Abbildung 8.6(b) gezeigte Abhän-
gigkeit der Sprunghöhe. In einer ersten groben Näherung kann man die beiden Ergebnisse (gewichtet mit den
Kristallrichtungen) linear kombinieren. Dann erhält man im Falle verschwindender Austauschhärte der in der
110-Ebene ferromagnetisch ausgerichteten Ho3+-Spins eine untere Grenze für die Sprunghöhe von insgesamt
∆c/Tc ≈ 20 mJ/molK2. Auch die auf korrelierte Spinsysteme erweiterte ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie bietet
demnach keine befriedigende Erklärung für die beobachtete kleine Sprunghöhe von ∆c/Tc ≈ 17,8 mJ/molK2
[WFM+].
Zusammenfassung
Aus der Analyse der Gitterdynamik mittels der spezifischen Wärme und dem Vergleich mit Ergebnissen der
Punktkontaktspektroskopie kann die charakteristische Phononefrequenz von HoNi2B2C zu h̄ωln/kB = 178 K
bestimmt werden. Unter der Annahme, dass der SOMMERFELD-Parameter und die Elektron-Phonon Kopplung
von HoNi2B2C mit Werten der nicht magnetischen Supraleiter LuNi2B2C beziehungsweise YNi2B2C überein-
stimmen, kann LuNi2B2C mit h̄ωln/kB ≈ 158 K bezüglich der Supraleitung als nicht magnetisches Referenz-
system von HoNi2B2C betrachtet werden. Im Gegensatz dazu hat YNi2B2C eine viel größere charakteristische
Phononenfrequenz von h̄ω̄ln/kB ≈ 342 K (siehe Abschnitt 6.2). Dass YNi2B2C trotzdem häufiger für Vergleichs-
zwecke genutzt wird [EHMH00], liegt an der in den Ionenradien begründeten einfacheren Herstellbarkeit von
(Y1−xHox )Ni2B2C-Proben.
HoNi2B2C zeigt ein kompliziertes Verhalten in der supraleitenden Phase. Die Widerstandsmessungen legen ei-
ne magnetische Streurate nahe, die um ein Vielfaches höher ist als übliche ABRIKOSOV-GOR’KOV-Streuraten.
Die Sprunghöhe beim supraleitenden Übergang ist kleiner als eine Analyse im Rahmen der ABRIKOSOV-
GOR’KOV-Theorie basierend auf dem Referenzsystem LuNi2B2C erwarten lässt. Auch die Berücksichtigung
von Paramagnonen oberhalb von TN mittels der Erweiterungen der ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie von Machi-
da et al. kann den kleinen Sprung nicht überzeugend erklären [WFM+].
Kapitel 9
Zusammenfassung und Ausblick
Die spezifische Wärme stellt ein wesentliches Werkzeug bei der Untersuchung und Charakterisierung von
Festkörpern dar. Im Gegensatz zu Transportmessungen und spektroskopischen Untersuchungen liefert die
spezifische Wärme Informationen, die das gesamte Probenvolumen betreffen. Oberflächeneinflüsse spielen
ebenso wie Korngrenzeneffekte eine nur geringe Rolle. Das im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Computer-
programm zur Analyse der spezifischen Wärme bietet im Hinblick auf die gitterdynamischen Eigenschaften
eines Festkörpers eine hervorragende Ergänzung zu Neutronenstreuexperimenten. Für die in dieser Arbeit
untersuchten supraleitenden Materialien stand die Isolierung des aus der supraleitenden Phase resultieren-
den Beitrags zur spezifischen Wärme im Vordergrund. Die DEBYE-Tieftemperaturnäherung ist in den meisten
Fällen nur für eine qualitative Analyse zu gebrauchen. Auch die Erzwingung des Normalzustands durch Feld-
messungen führt in den meisten Fällen nicht zum Ziel, da durch das Feld verstärkte SCHOTTKY-Anomalien
berücksichtigt werden müssen, deren Beitrag nur sehr schwer zu bestimmen ist. Insbesondere für MgB2 wer-
den hohe Magnetfelder benötigt, um den supraleitenden Zustand vollständig zu unterdrücken. Dadurch, dass
der Normalzustand unterhalb der supraleitenden Übergangstemperatur Tc meist nur unzureichend extrapo-
liert werden kann, können wichtige physikalische Größen wie beispielsweise der SOMMERFELD-Parameter nur
ungenau bestimmt werden. Die Probleme sind üblicherweise in der Entropiedifferenz zwischen normal- und su-
praleitender Phase erkennbar, die für einen Phasenübergang zweiter Ordnung exakt Null sein muss. Durch das
hier vorgestellte Computerprogramm „HEAT“ können diese Probleme weitgehend vermieden werden. Selbst
für Supraleiter mit hohen Tc-Werten werden die Feldmessungen nur noch zur groben Orientierung benutzt,
so dass sowohl die Erfüllung der Entropieerhaltung, als auch eine genaue Bestimmung des elektronischen
Beitrags zur spezifischen Wärme erreicht werden kann.
Der Algorithmus des vorgestellten Computerprogramms bietet noch viel Potenzial zur Verbesserung der Ener-
gieauflösung. Die nächste logische Erweiterung wäre die Implementierung einer Analyse der ersten Ablei-
tung der experimentellen Daten, die insbesondere bei Temperaturen T . 20 K die Lokalisierung akustischer
Schwingungszweige präzisieren kann. Dies erfordert allerdings möglichst viele, dicht liegende Messpunkte.
Bei höheren Temperaturen liegt die Genauigkeit des Algorithmus bereits deutlich unterhalb des Messfehlers,
so dass hier keine wesentliche Verbesserung der Analysemethode zu erwarten ist.
Entsprechend Bandstrukturrechnungen weisen alle hier untersuchten Verbindungen mehrere Bänder auf, die
die FERMI-Kante schneiden. Trotzdem zeigt nur MgB2 einen ausgeprägten Einfluss des Mehrbandsystems.
Das liegt daran, dass die beiden effektiven Bänder nur schwach aneinander gekoppelt sind und in gleichem
Maße zur Gesamtzustandsdichte beitragen. Außerdem haben die beiden Bänder stark unterschiedliche elek-
tronische Eigenschaften.
In MgCNi3 sind die beiden Bänder zwar ähnlich schwach aneinander gekoppelt wie in MgB2, die partielle Zu-
standsdichte eines der beiden Bänder überwiegt mit ≈ 85% die des anderen Bandes (≈ 15 %) aber deutlich.
Daher können viele der die Supraleitung beschreibenden Größen in einem effektiven isotropen Einbandmo-
dell (IEM) beschrieben werden. Der „R“-Test zeigt, dass die Ergebnisse sich auch untereinander konsistent
beschreiben lassen, allerdings nicht, wie oft vorgeschlagen, im „dirty limit“, sondern nur im „clean limit“.
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Die Einbandanalyse zeigt dabei eindrucksvoll, dass MgCNi3 ein stark koppelnder Supraleiter ist. Basierend
auf den Bandstrukturrechnungen wurden außerdem ausgehend von einem Zweibandmodell die partiellen
Elektron-Phonon-Kopplungskonstanten abgeschätzt, wobei gefunden wurde, dass beide Bänder stark ankop-
peln. Transportgrößen werden dabei vorrangig durch das Band mit den schnelleren Ladungsträgern [15 % der
Gesamtzustandsdichte und λph,E = 2,7(1±0,04)] bestimmt. Aufgrund dessen sehr kleiner partieller Zustands-
dichte sind Messgrößen wie die spezifische Wärme, die über das Ladungsträgersystem mitteln, durch die
langsameren Ladungsträger des anderen Bandes [85 % der Gesamtzustandsdichte und λph,L = 1,76(1±0,01)]
bestimmt.
Durch eine genaue Analyse der elektronischen spezifischen Wärme im Normalzustand konnte gezeigt werden,
dass der supraleitende Zustand stark durch Spinfluktuationen beeinflusst wird, die üblicherweise in der Nähe
eines magnetischen Phasenübergangs auftreten, auch wenn dieser im vorliegenden Fall nicht erreicht wird.
Ob es sich hierbei potenziell um Bandmagnetismus oder um die Korrelation der stark lokalisierten Nickel-3d-
Orbitale handelt, ist noch unbekannt. Aus dem Tieftemperaturanstieg der elektronischen spezifischen Wärme
des Normalzustands wurde abgeschätzt, dass die zugehörige paarbrechende Elektron-Paramagnon-Kopplung
zu einer starken Tc-Absenkung führt. Wäre es möglich, diese Spinfluktuationen abzuschalten, hätte man einen
Supraleiter mit einer Sprungtemperatur von Tc ≈ 20 K und einem oberen kritischen Feld von beachtlichen
µ0Hc2 (0)≈ 40 T.
In diesem Sinne durchgeführte Dotierungsexperimente haben allerdings bisher stets zu einer Tc-Absenkung
geführt. Auch die Variation des Kohlenstoffgehalts, der einen erheblichen Einfluss auf Tc hat, scheint entgegen
Ergebnissen aus Bandstrukturrechnungen die Spinfluktuationen und deren Einfluss auf Tc nicht wesentlich zu
beeinflussen. Mit abnehmendem Kohlenstoffgehalt wird eine erhebliche Reduktion von Tc beobachtet, die in
Konsistenz mit einem beobachteten Kohlenstoffisotopeneffekt auf eine wesentliche Bedeutung der hochener-
getischen Kohlenstoffschwingungen für die supraleitenden Eigenschaften zu deuten scheint. Tatsächlich zeigt
die in dieser Arbeit vorgestellte Analyse der spezifischen Wärme, dass mit abnehmendem Kohlenstoffgehalt
aufgrund des schrumpfenden Zellvolumens die Frequenzen der niederenergetischen Schwingungsmoden an-
steigen. Der Vergleich mit in der Literatur verfügbaren Berechnungen der Elektron-Phonon-Wechselwirkung
zeigt, dass nicht die hochenergetischen Kohlenstoffschwingungsmoden, sondern die niederenergetischen,
vom Nickel dominierten Moden die Phasenübergangstemperatur bestimmen. Der Kohlenstoff beeinflusst Tc al-
so nur indirekt über die Verkleinerung des Zellenvolumens und die Stabilisierung niederfrequenter vom Nickel
dominierter Schwingungsmoden.
MgB2 ist das Paradebeispiel eines Supraleiters mit ausgeprägten Mehrbandeffekten, der sich außerdem durch
eine relativ hohe Übergangstemperatur auszeichnet. Gerade letztere Eigenschaft bringt aber auch Probleme
bei der Analyse mit sich. So ist die Separation des durch die Supraleitung verursachten Beitrags der spezi-
fischen Wärme nicht trivial, denn der Normalzustand kann nicht einfach von Tc aus extrapoliert werden und
die Ergebnisse von Magnetfeldmessungen sind durch SCHOTTKY-Anomalien beeinflusst. Hier bietet das Com-
puterprogramm „HEAT“ bei der Bestimmung der supraleitenden Eigenschaften aus der spezifischen Wärme
einen nicht zu unterschätzenden Vorteil. Im Rahmen dieser Arbeit wurden zum ersten Mal alle die Elektron-
Phonon-Kopplung charakterisierenden Parameter konsistent aus der spezifischen Wärme bestimmt, wobei
lediglich die aus Bandstrukturrechnungen ermittelten partiellen Zustandsdichten zu Hilfe genommen wurden.
Im Vergleich zu den aus Tunnel- und Punktkontaktspektroskopieexperimenten bestimmten Werten sind die aus
der spezifischen Wärme bestimmten Energielücken deutlich kleiner. Dieses Verhalten würde man erwarten,
wenn die Energielücke von der FERMI-Geschwindigkeit der Ladungsträger im jeweiligen Band abhängig ist, da
Tunnel- und Punktkontaktspektroskopieexperimente in erster Linie die Eigenschaften der schnellen Ladungs-
träger messen, die spezifische Wärme aber die Eigenschaften beider Bänder mittelt. Tatsächlich wurde eine
solche Verteilung der Energielücke innerhalb der beiden Bänder auch theoretisch vorhergesagt [CRS+02a].
Der deutliche Unterschied in der spezifischen Wärme unterhalb von Tc/2 zwischen zwei untersuchten Proben
konnte mit erheblichen Unterschieden in deren jeweiliger Interbandkopplung erklärt werden. Während für ei-
ne der beiden Proben ein lokales Maximum bei T ≈ 9 K beobachtet wurde, das fast einem zweiten Sprung
in der spezifischen Wärme gleicht, wurde für die zweite Probe bei T ≈ 11 K eine breite „Schulter“ gefun-
den. Beide Anomalien sind durch die Supraleitung des schwächeren Bandes, also des π-Bandes verursacht.
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In der Zweiband-ELIASHBERG-Theorie ist die Beschaffenheit eines solchen lokalen Maximums von der Inter-
bandkopplung der beiden Bänder abhängig. Das Maximum ist durch einen Wendepunkt in der Temperaturab-
hängigkeit des Ordnungsparameter des zugehörigen Bandes bestimmt, so dass selbst im Fall extrem kleiner
Interbandkopplung nur ein supraleitender Übergang bei Tc beobachtet wird. Die Analysen der Energielücke
des π-Bandes sowie der Deviationsfunktion der beiden Proben sind mit der Interpretation einer unterschiedlich
starken Interbandkopplung in den beiden Proben kompatibel. Insbesondere für die Probe mit der schwächeren
Interbandkopplung wurde für die Energielücke im π-Band ∆π ≈ 1,32 meV bestimmt. Das ist der kleinste bis-
her beobachtete Wert, wobei sich übliche, aus der spezifischen Wärme bestimmte Werte im Bereich zwischen
∆π ≈ 1,7 ...2,2 meV bewegen.
Die Aussicht, die Interbandkopplung möglicherweise durch den Herstellungsprozess der Proben steuern zu
können, ist auch von praktischem Interesse. Erwünschte hohe µ0Hc2 (0)-Werte werden dabei durch das Ein-
bringen von Streuzentren erreicht, durch die die Intrabandstreurate erhöht werden soll. Solche Streuzentren
erhöhen allerdings auch die Interbandkopplung, wodurch es zu einer unerwünschten Absenkung der gemein-
samen Phasenübergangstemperatur kommt. Eine herstellungsgesteuerte Minimierung der Interbandkopplung
könnte diesem Effekt entgegen wirken.
Wie auch in MgB2 ist die elektronische Zustandsdichte der Seltenerd-Nickel-Borkarbide an der FERMI-Kante
durch zwei fast gleichermaßen beitragende Bänder bestimmt. Ein drittes Band trägt zu einem wesentlich
geringeren Teil bei. Trotzdem lassen sich viele physikalische Größen der nicht magnetischen Verbindungen
LuNi2B2C und YNi2B2C auch hier in einem effektiven IEM beschreiben. In diesem Fall liegt das an der im
Vergleich zu MgB2 sehr viel stärkeren Interbandkopplung der beiden dominierenden Bänder, die zu einer Ver-
schmierung der Mehrbandeffekte führt. Da die FERMI-Geschwindigkeiten hiervon weniger stark betroffen sind,
zeigt insbesondere das obere kritische Magnetfeld µ0Hc2 (T ) den Einfluss des Mehrbandcharakters. Dieser
äußert sich unter anderem in einem wechselnden Krümmungsverhalten nahe Tc .
Die Bestimmung des durch die Supraleitung verursachten Beitrags der spezifischen Wärme ist auch hier nicht
trivial. Die Differenzbildung aus Feld- und Nullfeldmessung führt in diesem Fall zu einer Verletzung der Entro-
pieerhaltung zwischen dem so bestimmten normal- und supraleitenden Beitrag zur spezifischen Wärme. Die
mit dem Computerprogramm „HEAT“ erzeugte Extrapolation des Normalzustands unterhalb von Tc ergibt dann
auch eine auffällige, bisher nicht beobachtete Abweichung zur Feldmessung. Diese hängt möglicherweise mit
geringen Mengen magnetischer Verunreinigungen der Seltenerdelemente zusammen. Unabhängig von dieser
Abweichung findet man für LuNi2B2C in der supraleitenden Phase einen „Rest“-SOMMERFELD-Parameter von
etwa γrest ≈ 1,7 mJ/molK2. Dieser Beitrag, der für YNi2B2C nicht beobachtet wird, hängt wahrscheinlich mit
dem schon erwähnten dritten Band zusammen. Dieses hat nur eine sehr geringe partielle Zustandsdichte und
ist von den anderen beiden Bändern sehr gut getrennt. In Übereinstimmung mit dem im Vergleich zu YNi2B2C
fast doppelt so hohen Restwiderstand in LuNi2B2C, ist es wahrscheinlich, dass die Supraleitung im Falle von
LuNi2B2C in diesem Band stark gestört ist.
Die elektronische spezifische Wärme zeigt sowohl für LuNi2B2C als auch für YNi2B2C bei kleinen Temperatu-
ren eine T 3-Abhängigkeit, die mit einer s +g-Wellen-Symmetrie des Ordnungsparameters erklärt werden kann,
aber auch mit einem Zweiband-s-Wellen-Ansatz beschreibbar ist. Letzterer Ansatz wird durch kürzlich durch-
geführte Punktkontaktspektroskopieuntersuchungen stark gestützt. Folgt man dieser Interpretation, ergibt die
Analyse der spezifischen Wärme, dass in Übereinstimmung mit Neutronenstreuexperimenten eines der bei-
den relevanten Bänder stark an eine niederenergetische akustische Mode bei etwa 10...20 meV gekoppelt ist.
Das zweite Band ist ebenfalls stark an eine der optischen Moden gekoppelt, die von der Masse der schweren
Konstituenten dominiert ist. Da die relevante optische Mode für YNi2B2C bei höheren Frequenzen liegt, findet
man für YNi2B2C stärker ausgeprägte Zweibandeffekte als für LuNi2B2C.
Wird in den nicht magnetischen Verbindungen YNi2B2C und LuNi2B2C das Übergangsmetall Nickel teilweise
durch das isoelektrische Platin ersetzt, verschwindet die positive Krümmung in µ0Hc2 (T ). Ein deutliches Indiz
dafür, dass Mehrbandeffekte ausgeblendet werden. Mit wachsender Platindotierung durchläuft der Absolutwert
von µ0Hc2 (0) dabei ein Minimum. Da zugleich der Restwiderstand stark ansteigt, können diese Beobachtun-
gen mit einem Übergang vom Zweiband-„clean limit“ zum Einband-„quasi-dirty limit“ erklärt werden. Auch
Untersuchungen der elektronischen spezifischen Wärme unterhalb von Tc sind mit diesem Bild konsistent. So
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wird zunächst die bekannte T 3-Temperaturabhängigkeit beobachtet, die mit wachsender Platinsubstitution in
die für einen Einbandsupraleiter erwartete exponentielle Temperaturabhängigkeit übergeht.
Die mit dem Computeralgorithmus ermittelten Phononenspektren geben eine mögliche Erklärung dieser Beob-
achtung. Mit zunehmender Platindotierung bilden sich innerhalb des zuvor phononenfreien Bereichs zwischen
20 und 55 meV zwei optische Moden bei ≈ 30 und ≈ 40 meV aus. Während eines der Bänder nach wie vor
an die niederenergetische akustische Mode koppelt, scheint das zweite Band nun an die Mode bei ≈ 30 meV
anzukoppeln, wodurch die Zweibandeffekte reduziert werden.
Der „R“-Test zeigt, dass das IEM selbst bei hoher Platindotierung nicht zur Beschreibung ausreicht. Tat-
sächlich ist die beobachtete starke Abnahme des SOMMERFELD-Parameters in den beiden untersuchten
Serien wohl nur in einer Mehrbandbeschreibung zu verstehen, die auch die unterschiedlich starke Elektron-
Phonon-Kopplung der Bänder berücksichtigt. Eines des Bänder koppelt relativ stark an die niederenergetische
akustische Gittermode, was sich in Neutronenstreuexperimenten in dem beobachteten „Weichwerden“ dieser
Schwingungsmode niederschlägt. Durch Platindotierung auf dem Übergangsmetallplatz wird diese Mode zu
kleineren Energien verschoben, wodurch die Elektron-Phonon-Kopplung in diesem Band vermutlich verstärkt
wird. Das zweite Band koppelt ebenfalls stark an die durch die Masse der Seltenen Erde und des Übergangs-
metalls bestimmte optische Mode. Mit zunehmender Masse auf dem Übergangsplatz (Platindotierung) sinkt
die Frequenz dieser Mode ab, wodurch Mehrbandeffekte reduziert werden. Gleichzeitig nimmt die Elektron-
Phonon-Kopplung an diese Mode ebenfalls ab. Das beobachtete „Durchschwingen“ von Tc in den Serien
könnte damit zusammen hängen, dass Tc zunächst von dem an die optische Mode koppelnden Band be-
stimmt wird, dann aber aufgrund der mit zunehmender Platindotierung simultanen Abnahme von ωln und λph
in diesem Band statt dessen von dem an die niederenergetische akustische Mode koppelnden Band bestimmt
wird. Die beiden Bänder wechseln sich sozusagen in ihrer Führungsarbeit ab.
Um die Natur des Mehrbandcharakters der Seltenerd-Nickel-Borkarbide weiter aufzuklären, sind Analysen der
spezifischen Wärme mit dem Computerprogramm „HEAT“ (Abschnitt A.1) kombiniert mit Punktkontaktspektro-
skopieuntersuchungen von besonderem Interesse. Die Untersuchung der reinen nicht magnetischen Verbin-
dungen bietet hier noch viel Potenzial. Beispielsweise sind basierend auf den Ergebnissen dieser Arbeit für
ScNi2B2C die deutlichsten Zweibandeffekte zu erwarten, da die Masse von Scandium noch geringer als die von
Yttrium ist. ScNi2B2C ist aufgrund seines sehr kleinen Ionenradius metastabil, kann jedoch durch Dotierung
mit Yttrium stabilisiert werden [KLY+94, KBK+04]. Ein weiterer interessanter Kandidat für eine solche Analyse
ist das nicht magnetische ThNi2B2C. Die niedrige Übergangstemperatur von Tc ≈ 8,0 K [TMKF94, LLYK95]
dieses Actinoid-Nickel-Borkarbids wäre dann eine Konsequenz der Verschiebung der relevanten Phononen-
zweige zu sehr niedrigen Frequenzen. Zukünftige Experimente in diesem Sinne könnten weiteren Aufschluss
hinsichtlich des Einflusses des Mehrbandcharakters auf die supraleitenden Eigenschaften der Borkarbide er-
bringen.
Der Mehrbandcharakter der Seltenerd-Nickel-Borkarbide spiegelt sich wahrscheinlich auch in Mischreihen wi-
der. So zeigen Mischreihen der nicht magnetischen Seltenen Erden Sc, Y und Lu ein „Durchschwingen“ von
Tc , das phänomenologisch über Unordnungseffekte aufgrund der unterschiedlichen Ionenradien erklärt wer-
den kann [FFN+99]. Michor et al. haben im Rahmen eines IEMs durch die Ionenradiendifferenz ausgelöste
Verzerrungseffekte als quantitative Erklärung vorgeschlagen. Diese sollen die elektronische Zustandsdich-
te und die Elektron-Phonon-Kopplung reduzieren und so das beobachtete „Durchschwingen“ verursachen
[MHDH95, MMEHH01]. Aus Bandstrukturrechnungen ist allerdings bekannt, dass die elektronische Zustands-
dichte nahezu konstant bleibt [RDS+00], womit dieses Szenario unwahrscheinlich erscheint. Die in dieser
Arbeit gewonnenen Ergebnisse deuten darauf hin, dass dieses Durchschwingen statt dessen mit den sich
innerhalb der Serien verändernden Intrabandkopplungen der beiden Bänder zusammenhängt.
Für den in der vorliegenden Arbeit untersuchten hochreinen HoNi2B2C-Einkristall wurde oberhalb von TN eine
starke Elektron-Spin-Streuung gefunden. Diese liegt um ein bis zwei Größenordnungen über der nach der
ABRIKOSOV-GOR’KOV-Theorie erwarteten magnetischen Streurate. Auch die in der spezifischen Wärme bei
Tc beobachtete Sprunghöhe ist kleiner als Modellerwartungen.
Eine konsistente Erklärung bietet auch hier das Mehrbandmodell. Es ermöglicht zwanglos die Beeinflussung
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der Supraleitung in den dominierenden Bändern durch den Magnetismus in unterschiedlichem Maße. In ei-
ner Analyse der Entwicklung von Tc und TN in einer Ho1−xDyxNi2B2C-Mischreihe wurde ein Übergang von
Mehrband- zur Einbandsupraleitung beim Wechsel von Tc > TN nach Tc < TN vorgeschlagen [DSCL99]. Er-
klärt werden kann dieses Verhalten damit, dass eines der beiden dominierenden Bänder (Band 1 bzw. 2
– Abbildung 6.1) sehr viel schwächer mit den für die RKKY-Wechselwirkung relevanten Ho-5d Zuständen
wechselwirkt als das andere Band. Vermutlich zeigen die hier vorliegenden experimentellen Ergebnisse zu
HoNi2B2C diesen Trend bereits auf. Das bedeutet, dass in dem durch Spinfluktuationen bestimmten Tem-
peraturbereich oberhalb von TN zwei der Bänder stärker durch paarbrechende Effekte beeinflusst sind, als
das andere Band. In Übereinstimmung mit der im Rahmen des ABRIKOSOV-GOR’KOV-Modells vorgestellten
Analyse des Sprungs der spezifischen Wärme von HoNi2B2C bei Tc = 8,5 K kann man annehmen, dass die
Supraleitung in den beiden Bändern 2 und 3 (Abbildung 6.1) weitgehend zerstört ist.1 Dann bestimmen die
Bänder 2 und 3 den im Widerstand sichtbaren hohen Anteil der Elektron-Spin-Streuung [Abbildung 8.2(b)], der
mit Supraleitung in diesen Bändern kaum verträglich ist. Der Anteil der Elektron-Spin-Streuung von Band 1
kann folglich sehr viel geringer ausfallen. Konsequenterweise sind dann der kleine Sprung in der spezifischen
Wärme und das relativ hohe Tc durch Band 1 dominiert. Bezieht man diese Ergebnisse auf die Seltenerd-
Nickel-Borkarbid-Serie, dann lässt sich die beobachtete Skalierung zwischen Tc und dem DE GENNES-Faktor
(Abbildung 1) für den Fall, dass Tc > TN gilt, mit der Paarbrechung in Band 1 (das an die den Magnetismus
vermittelnden Ho-5d-Zustände nur schwach koppelnde Band) erklären. Ebenso wäre ein Szenario denkbar, in
dem die im Widerstand sichtbare hohe Elektron-Spin-Streuung hauptsächlich durch Band 3 verursacht wird.
Die Supraleitung oberhalb von TN würde dann von den beiden Bändern 1 und 2, die durch den Seltenerd-
magnetismus unterschiedlich stark beeinflusst werden können, getragen. Dieses Bild erscheint realistischer,
wenn man beachtet, dass im Falle von LuNi2B2C ebenfalls ein kleiner, separierter Teil der FERMI-Fläche2
möglicherweise aufgrund von Streuprozessen nicht an der Supraleitung teilnimmt.
Die im Vergleich zum ABRIKOSOV-GOR’KOV-Modell zu kleine Sprunghöhe bei Tc kann dann in beiden Szena-
rien analog zur reduzierten Sprunghöhe von MgB2 durch Mehrbandeffekte erklärt werden [WFM+].
Unterhalb von TN ergibt sich ein ebenfalls durch den Mehrbandcharakter geprägtes Bild. Neuere Messungen
des oberen kritischen Feldes an erst seit kurzem verfügbaren hochqualitativen Einkristallen von HoNi2B2C
zeigen unterhalb von T ?c ≈ 5,5 K keine Anisotropie von µ0Hc2 (T ) mehr [Fuc]. Das ist ein Indiz dafür, dass die
Surpaleitung hier wesentlich schwächer vom Seltenerdmagnetismus beeinträchtigt wird. Einerseits ist es leicht
verständlich, dass die Paarbrechung bei Vorliegen eines geordneten Systems magnetischer Spins qualitativ
anders wirkt (siehe auch [CGB98]), andererseits ist es ungewöhnlich, dass die Supraleitung scheinbar nicht
richtungsabhängig beeinflusst wird. Aus Punktkontaktspektroskopieexperimenten ist außerdem bekannt, dass
die Energielücke in HoNi2B2C erst unterhalb von T ?c messbar ist und für tiefere Temperaturen die typische
BCS-Temperaturentwicklung zeigt [RJW+99, NKY+].
Ein Vergleich mit DyNi2B2C legt nahe, dass in HoNi2B2C auch unterhalb von TN ausgeprägte Mehrbandef-
fekte auftreten. Für DyNi2B2C (mit Tc ≈ 6 K) und im Falle des Wiedereintritts („reentrant“) der Supraleitung
bei T ?c ≈ 5,5 K für HoNi2B2C gilt Tc < TN . Außerdem sind die Übergangstemperaturen Tc von DyNi2B2C und
T ?c von HoNi2B2C trotz unterschiedlicher DE GENNES-Faktoren vergleichbar. Tatsächlich zeigt auch DyNi2B2C
die bekannte BCS-Temperaturabhängigkeit der Energielücke [YBTP00]. Auch die Werte der Energielücke mit
∆ (0) ≈ 1,0 meV für DyNi2B2C [YBTP00] und ∆ (0) ≈ 0,95 meV für HoNi2B2C (gemessen unterhalb von T ?c )
[RJW+99, NKY+] stimmen gut überein. Für DyNi2B2C ist nun eine Analyse des supraleitenden Phasenüber-
gangs bei Tc ≈ 6 K mittels der spezifischen Wärme möglich.3 Von Michor et al. wurde die Höhe des Sprungs
in der spezifischen Wärme bei Tc zu ∆c ≈ 70 mJ/molK2 angegeben [MEHH+99]. Mittels Formel 3.11a erhält
man daraus eine partielle elektronische Zustandsdichte von etwa 40 %, wenn magnetische Paarbrechung
nicht berücksichtigt wird [WFM+]. Dieser Wert entspricht etwa der partiellen Zustandsdichte von Band 2 (Ab-
bildung 6.1). Offenbar ist der supraleitende Zustand unterhalb von Tc für DyNi2B2C, beziehungsweise T ?c für
HoNi2B2C in den Bändern 1 und 3 durch den Magnetismus weitgehend zerstört, nicht aber in Band 2 mit
1Das entspricht etwa 13 der Gesamtzustandsdichte, das zur Sprunghöhe in der spezifischen Wärme offenbar nicht beiträgt.
2Mit einer mit Band 3 vergleichbaren partiellen Zustandsdichte.
3Im Falle von HoNi2B2C verhindert der von der magnetischen Ordnung erzeugte Hintergrund eine vergleichbare Analyse bei T ?c .
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intrinsischem Tc ≈ 5,5 K [Dre].
Zusammenfassend bedeutet das für HoNi2B2C, dass die Supraleitung und insbesondere der Wert der supralei-
tenden Übergangstemperatur oberhalb von TN durch das von Spinfluktuationen geschwächte Band 1 getragen
wird. Unterhalb von TN ist die Supraleitung in Band 1 durch den Magnetismus zerstört, während Band 2 nun
mit seinen intrinsischen Eigenschaften an der Supraleitung teilnimmt. Dieses Szenario setzt eine unrealistisch
klein erscheinende Interbandkopplung zwischen den Bändern 1 und 2 voraus. Es ist noch unklar, wie dieses
Problem zu lösen ist.
Ob das beschriebene Szenario zutrifft, kann hier nicht abschließend geklärt werden. Insbesondere der Ver-
gleich mit den nicht magnetischen Borkarbiden lässt hier einige Fragen offen. Ein kleiner, separierter Teil der
FERMI-Fläche scheint zwar in beiden Fällen für die starke Streuung verantwortlich zu sein, es gibt allerdings
keinen offensichtlichen Hinweis darauf, dass eines der anderen beiden Bänder in LuNi2B2C oder YNi2B2C
eine intrinsische Übergangstemperatur von nur ≈ 5,5 K hat. Sollte eines der beiden Bänder hier tatsächlich
einen so geringen intrinsischen Tc-Wert aufweisen, müsste die Interbandkopplung entsprechend stark sein,
so dass Zweibandeffekte hier weitgehend ausgeblendet werden. Dann ist aber nicht zu verstehen, wieso Band
1 (Abbildung 6.1) in HoNi2B2C bei T ?c ≈ 5,5 K nicht mehr an der Supraleitung teilnimmt.
Diese Frage kann möglicherweise durch Untersuchungen des ebenfalls magnetischen ErNi2B2C gelöst wer-
den. Kürzlich durchgeführte Tunnelspektroskopieexperimente deuten darauf hin, dass sich die Energielücke
nur auf ≈ 50 % der gesamten FERMI-Fläche von ErNi2B2C öffnet (Tc beträgt hier etwa 10,5 K) [CSV+06].
Die Energielücke zeigt eine BCS-artige Temperaturabhängigkeit und ist nicht durch den magnetischen Pha-
senübergang beeinflusst. Sollte es sich herausstellen, dass sich diese ≈ 50 % der gesamten FERMI-Fläche
einem der Bänder (möglicherweise Band 2 aus Abbildung 6.1) zuordnen lassen, könnte die Lösung in den ma-
gnetischen Strukturen zu suchen sein. Denn das würde bedeuten, dass Band 2 in HoNi2B2C und DyNi2B2C,
die vergleichbare magnetische Strukturen zeigen, ein Tc von 5,5 K hat, in ErNi2B2C aber 10,5 K. In Band 2
wäre also zumindest Tc ebenfalls vom Magnetismus betroffen und sein intrinsisches Tc könnte in der Nähe
des Wertes für Band 1 liegen. Damit wäre auch der Widerspruch zu den nicht magnetischen Verbindungen
LuNi2B2C und YNi2B2C aufgelöst. Zu klären wäre dann noch, warum sich in der Temperaturabhängigkeit der
Energielücke der magnetischen Verbindungen keine Hinweise auf magnetische Paarbrechung abzeichnen.
Anhang A
Programme
Die Anpassung des Phononenbeitrags zur spezifischen Wärme wurde mit dem im Rahmen dieser Arbeit entwi-
ckelten Programm „HEAT“ („a specific Heat Excitation Analysis Tool“) durchgeführt. Das Programm basiert auf
der Linux Version des Programmpakets ROOT [BR97] und benutzt dessen c++ Klassensammlung. Die Über-
setzung mit GNU c++ setzt daher ein kompiliertes ROOT-System voraus.1 Zur Anpassung der elektronischen
spezifischen Wärme im supraleitenden Zustand nach dem α-Modell wurde das in Abschnitt A.2 angegebene
Makroprogramm für die c++ Interpreteroberfläche von ROOT benutzt.
A.1 HEAT – a specific Heat Excitation Analysis Tool
Hauptprogramm
// heat main v0.1
#include <stdlib.h>
#include <stdio.h>
#include <Riostream.h>
#include <TROOT.h>
#include <TApplication.h>
#include <TVirtualX.h>
#include <TGResourcePool.h>
#include <TGListBox.h>
#include <TGListTree.h>
#include <TGFSContainer.h>
#include <TGClient.h>
#include <TGFrame.h>
#include <TGIcon.h>
#include <TH1.h>
#include <TF1.h>
#include <TH2.h>
#include <TRandom.h>
#include <TSystem.h>
#include <TSystemDirectory.h>
#include <TRootEmbeddedCanvas.h>
#include <TGCanvas.h>
#include <TCanvas.h>
#include <TEnv.h>
#include <TFile.h>
#include <TKey.h>
#include <TGraph.h>
#include <TSpline.h>
1Eine Version für das Microsoft-Betriebssystem Windows ist am Leibniz-Institut für Festkörper- und Werkstoffforschung Dresden,
Abteilung 26 : „Superconducting materials“ verfügbar.
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#include <TNtuple.h>
const Float_t R = 8.3145;
const Double_t kB = 1.3807e-23, eladung = 1.6022e-19;
Double_t resolution[1000], max_v = 0.;
Double_t gamma_N = 0., number_atom = 0.,
fitrange1 = 18.,
fitrange2 = 22.,
fitrange3 = 25.,
fitrange4 = 28.,
fitrange5 = 32.,
fitrange6 = 35.,
fitrange7 = 38.,
fitrange8 = 40.,
fitrange9 = 45.,
fitrange10 = 50.,
fitrange11 = 60.,
fitrange12 = 80.,
fitrange13 = 100.,
fitrange14 = 120.,
fitrange15 = 140.,
fitrange16 = 160.,
fitrange17 = 180.,
fitrange18 = 210.,
fitrange19 = 230.,
fitrange20 = 250.,
integral_start = 3.,
integral_end = 260.;
Double_t fitr1_e[300], fitr2_e[300], fitr3_e[300], fitr4_e[300], fitr5_e[300], fitr6_e[300], fitr7_e[300],
fitr8_e[300], fitr9_e[300], fitr10_e[300], fitr11_e[300], fitr12_e[300], fitr13_e[300], fitr14_e[300],
fitr15_e[300], fitr16_e[300], fitr17_e[300], fitr18_e[300], fitr19_e[300], fitr20_e[300];
Double_t fitr1_d[300], fitr2_d[300], fitr3_d[300], fitr4_d[300], fitr5_d[300], fitr6_d[300], fitr7_d[300],
fitr8_d[300], fitr9_d[300], fitr10_d[300], fitr11_d[300], fitr12_d[300], fitr13_d[300], fitr14_d[300],
fitr15_d[300], fitr16_d[300], fitr17_d[300], fitr18_d[300], fitr19_d[300], fitr20_d[300];
Double_t fitr_integral_e[300], fitr_integral_d[300], fit_x[300], fit_x2[300];
Double_t exp_fit_v1, exp_fit_v2, exp_fit_v3, exp_fit_v4, exp_fit_v5, exp_fit_v6, exp_fit_v7, exp_fit_v8,
exp_fit_v9, exp_fit_v10, exp_fit_v11, exp_fit_v12, exp_fit_v13, exp_fit_v14, exp_fit_v15, exp_fit_v16,
exp_fit_v17, exp_fit_v18, exp_fit_v19, exp_fit_v20;
Double_t exp_fit_y[21]={0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.},
exp_fit_x[21]={0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.,0.};
Double_t fit_par[13];
Int_t datapoints = 0;
Double_t cp[5000], cp2[5000], cp_diff[5000], t[5000], mod_cp[1000], mod_cp2[1000], mod_t[1000], mod_t_pdos[1000],
mod_pdos[1000];
Double_t norm1, norm2, norm3, norm4, norm5, norm6, norm7, norm8, norm9, norm10, norm11, norm12, norm13, norm14,
norm15, norm16, norm17,norm18, norm19, norm20, norm21, multi, multib, multi2, g1;
TSpline3 *sp1_e, *sp2_e, *sp3_e, *sp4_e, *sp5_e, *sp6_e, *sp7_e, *sp8_e, *sp9_e, *sp10_e, *sp11_e, *sp12_e,
*sp13_e, *sp14_e, *sp15_e, *sp16_e, *sp17_e, *sp18_e, *sp19_e, *sp20_e, *sp_integral_e;
TSpline3 *sp1_d, *sp2_, *sp3_d, *sp4_d, *sp5_d, *sp6_d, *sp7_d, *sp8_d, *sp9_d, *sp10_d, *sp11_d, *sp12_d,
*sp13_d, *sp14_d, *sp15_d, *sp16_d, *sp17_d, *sp18_d, *sp19_d, *sp20_d, *sp_integral_d, *s1;
TGraph *fit_graph;
Double_t energie(Double_t temperatur){return (temperatur*1000.*kB/eladung);}
Double_t debyeintegral(Double_t *x, Double_t *parameter){
Double_t i = TMath::Power(x[0],4.)*TMath::Exp(x[0])/(TMath::Power(TMath::Exp(x[0])-1.,2.));
return i;
}
TF1 *ifunc_deb = new TF1("ifunc_deb",debyeintegral,0,1e25,0);
class FitClass {
public:
virtual ~FitClass();
Double_t AllFit0(Double_t *x, Double_t *parameter);
};
FitClass fittit; //Initialization here required
Double_t dummy_AllFit0(Double_t *x, Double_t *par){return fittit.AllFit0(x,par);}
class FitData : public TGMainFrame{
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private:
TRootEmbeddedCanvas *fEcanvas;
public:
FitData(const TGWindow *p, UInt_t w, UInt_t h);
virtual ~FitData();
void ReadOut(Double_t g);
void FitThem();
void ReadData();
void Close();
Double_t integ(Double_t *t, Double_t *c);
Double_t integ2(Double_t *t, Double_t *c);
};
FitData::FitData(const TGWindow *p, UInt_t w, UInt_t h):TGMainFrame(p, w, h)
{
fEcanvas = new TRootEmbeddedCanvas("Ecanvas",this,900,800);
MapSubwindows();
Resize();
MapWindow();
cout << "Read Data ... ";
ReadData();
cout << " completed." << endl;
cout << "Read experimental Data ... ";
g1 = 2.69;
ReadOut(g1);
cout << " completed." << endl;
multi = 5.;
multib = 1.;
multi2 = 1.;
cout << "Data .... ";
cout << " created." << endl;
FitThem();
Close();
}
void FitData::ReadData()
{
Float_t t;
char str_e[10], str_d[10], str2[10], end[10];
strcpy (str_e,"ein");
strcpy (str_d,"deb");
strcpy (end,";1");
for (Int_t i=0; i<300; i++) {fit_x[i] = 10.+5.*i;}
for (Int_t i=0; i<300; i++) {fit_x2[i] = 10.+5.*i;}
TFile *f_d = new TFile("debye_mgb2.root","read");
TFile *f_e = new TFile("einstein_mgb2.root","read");
if (fitrange1!=0) {Int_t k=fitrange1; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end); TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr1_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr1_d[i] = t;}
}
if (fitrange2!=0) {Int_t k=fitrange2; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end); TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr2_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr2_d[i] = t;}
}
if (fitrange3!=0) {Int_t k=fitrange3; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end); TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr3_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr3_d[i] = t;}
}
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if (fitrange4!=0) {Int_t k=fitrange4; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end); TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr4_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr4_d[i] = t;}
}
if (fitrange5!=0) {Int_t k=fitrange5; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end); TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr5_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr5_d[i] = t;}
}
if (fitrange6!=0) {Int_t k=fitrange6; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end); TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr6_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr6_d[i] = t;}
}
if (fitrange7!=0) {Int_t k=fitrange7; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end); TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr7_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr7_d[i] = t;}
}
if (fitrange8!=0) {Int_t k=fitrange8; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end); TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr8_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr8_d[i] = t;}
}
if (fitrange9!=0) {Int_t k=fitrange9; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end); TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr9_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr9_d[i] = t;}
}
if (fitrange10!=0){Int_t k=fitrange10; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr10_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr10_d[i] = t;}
}
if (fitrange11!=0){Int_t k=fitrange11; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr11_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr11_d[i] = t;}
}
if (fitrange12!=0){Int_t k=fitrange12; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr12_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr12_d[i] = t;}
}
if (fitrange13!=0){Int_t k=fitrange13; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr13_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr13_d[i] = t;}
}
if (fitrange14!=0){Int_t k=fitrange14; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr14_e[i] = t;}
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sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr14_d[i] = t;}
}
if (fitrange15!=0){Int_t k=fitrange15; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr15_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr15_d[i] = t;}
}
if (fitrange16!=0){Int_t k=fitrange16; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr16_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr16_d[i] = t;}
}
if (fitrange17!=0){Int_t k=fitrange17; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e (TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr17_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr17_d[i] = t;}
}
if (fitrange18!=0){Int_t k=fitrange18; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr18_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr18_d[i] = t;}
}
if (fitrange19!=0){Int_t k=fitrange19; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr19_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr19_d[i] = t;}
}
if (fitrange20!=0){Int_t k=fitrange20; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end);TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr20_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr20_d[i] = t;}
}
if (integral_start!=0) {Int_t k=300; sprintf(str2,"%s%d%s",str_e,k,end); TNtuple *fn_e=(TNtuple*)f_e->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_e->SetBranchAddress("z_ein",&t); fn_e->GetEntry(i); fitr_integral_e[i] = t;}
sprintf(str2,"%s%d%s",str_d,k,end);
TNtuple *fn_d = (TNtuple*)f_d->Get(str2);
for (Int_t i=0; i<300; i++){fn_d->SetBranchAddress("z_deb",&t); fn_d->GetEntry(i); fitr_integral_d[i] = t;}
}
}
void FitData::ReadOut(Double_t g)
{
ifstream in;
in.open("cp.dat");
datapoints = 0;
Float_t a1,a2,a3;
while (1) {
in >> a1 >> a2 >> a3;
if (!in.good()) break;
t[datapoints] = a2;
cp[datapoints] = a3/1000. - g*a2/1000.;
atapoints++;
}
printf(" found %d pointsn",datapoints);
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in.close();
}
Double_t FitData::integ(Double_t *t, Double_t *c)
{
Double_t riemann = 0.;
for (Int_t k=0; k<10; k++) {riemann = riemann + ((t[k+1]-t[k])*c[k+1]+(t[k+1]-t[k])*c[k])/2.;}
return riemann;
}
Double_t FitData::integ2(Double_t *t, Double_t *c)
{
Double_t riemann = 0.;
for (Int_t k=0; k<999; k++) {riemann = riemann + ((t[k+1]-t[k])*c[k+1]+(t[k+1]-t[k])*c[k])/2.;}
return riemann;
}
void FitData::FitThem() {
Double_t spl_x[11], spl_y[11], spl_x_integral[1000], spl_y_integral[1000];
Int_t k = 0;
s1 = new TSpline3("s1",t,cp,datapoints);
if (fitrange1!=0) {sp1_e=new TSpline3("sp1_e",fit_x,fitr1_e,300); sp1_d=new TSpline3("sp1_d",fit_x,fitr1_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange1+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange1;
exp_fit_y[k] = multi;
norm1 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange2!=0) {sp2_e=new TSpline3("sp2_e",fit_x,fitr2_e,300); sp2_d=new TSpline3("sp2_d",fit_x,fitr2_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange2+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange2;
exp_fit_y[k] = multi;
norm2 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange3!=0) {sp3_e=new TSpline3("sp3_e",fit_x,fitr3_e,300); sp3_d=new TSpline3("sp3_d",fit_x,fitr3_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange3+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange3;
exp_fit_y[k] = multi;
norm3 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange4!=0) {sp4_e=new TSpline3("sp4_e",fit_x,fitr4_e,300); sp4_d=new TSpline3("sp4_d",fit_x,fitr4_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange4+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange4;
exp_fit_y[k] = multi;
norm4 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange5!=0) {sp5_e=new TSpline3("sp5_e",fit_x,fitr5_e,300); sp5_d=new TSpline3("sp5_d",fit_x,fitr5_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange5+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange5;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm5 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange6!=0) {sp6_e=new TSpline3("sp6_e",fit_x,fitr6_e,300); sp6_d=new TSpline3("sp6_d",fit_x,fitr6_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange6+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange6;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm6 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange7!=0) {sp7_e=new TSpline3("sp7_e",fit_x,fitr7_e,300); sp7_d=new TSpline3("sp7_d",fit_x,fitr7_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange7+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
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exp_fit_x[k] = fitrange7;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm7 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange8!=0) {sp8_e=new TSpline3("sp8_e",fit_x,fitr8_e,300); sp8_d=new TSpline3("sp8_d",fit_x,fitr8_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange8+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange8;
exp_fit_y[k] = multib;
norm8 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange9!=0) {sp9_e=new TSpline3("sp9_e",fit_x,fitr9_e,300); sp9_d=new TSpline3("sp9_d",fit_x,fitr9_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange9+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange9;
exp_fit_y[k] = multib;
norm9 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange10!=0){
sp10_e=new TSpline3("sp10_e",fit_x,fitr10_e,300);sp10_d=new TSpline3("sp10_d",fit_x,fitr10_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange10+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange10;
exp_fit_y[k] = multib;
norm10 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange11!=0){
sp11_e=new TSpline3("sp11_e",fit_x,fitr11_e,300);sp11_d=new TSpline3("sp11_d",fit_x,fitr11_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange11+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange11;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm11 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange12!=0){
sp12_e=new TSpline3("sp12_e",fit_x,fitr12_e,300);sp12_d=new TSpline3("sp12_d",fit_x,fitr12_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange12+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange12;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm12 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange13!=0){
sp13_e=new TSpline3("sp13_e",fit_x,fitr13_e,300);sp13_d=new TSpline3("sp13_d",fit_x,fitr13_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange13+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange13;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm13 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange14!=0){
sp14_e=new TSpline3("sp14_e",fit_x,fitr14_e,300);sp14_d=new TSpline3("sp14_d",fit_x,fitr14_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange14+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange14;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm14 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange15!=0){
sp15_e=new TSpline3("sp15_e",fit_x,fitr15_e,300);sp15_d=new TSpline3("sp15_d",fit_x,fitr15_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange15+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
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exp_fit_x[k] = fitrange15;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm15 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange16!=0){
sp16_e=new TSpline3("sp16_e",fit_x,fitr16_e,300);sp16_d=new TSpline3("sp16_d",fit_x,fitr16_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange16+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange16;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm16 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange17!=0){
sp17_e=new TSpline3("sp17_e",fit_x,fitr17_e,300);sp17_d=new TSpline3("sp17_d",fit_x,fitr17_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange17+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange17;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm17 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange18!=0){
sp18_e=new TSpline3("sp18_e",fit_x,fitr18_e,300);sp18_d=new TSpline3("sp18_d",fit_x,fitr18_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange18+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange18;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm18 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange19!=0){
sp19_e=new TSpline3("sp19_e",fit_x,fitr19_e,300);sp19_d=new TSpline3("sp19_d",fit_x,fitr19_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange19+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange19;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm19 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (fitrange20!=0){
sp20_e=new TSpline3("sp20_e",fit_x,fitr20_e,300);sp20_d=new TSpline3("sp20_d",fit_x,fitr20_d,300);
for (Int_t i=0; i<11; i++) {spl_x[i] = fitrange20+i*.1+1.; spl_y[i] = s1->Eval(spl_x[i]);}
exp_fit_x[k] = fitrange20;
exp_fit_y[k] = 1.;
norm20 = integ(spl_x,spl_y);
k++;
}
if (integral_start!=0) {sp_integral_e = new TSpline3("sp_integral_e",fit_x2,fitr_integral_e,300);
sp_integral_d = new TSpline3("sp_integral_d",fit_x2,fitr_integral_d,300);
for (Int_t i=0; i<1000; i++) {spl_x_integral[i] = integral_start+i*(integral_end-integral_start)/999.;
spl_y_integral[i] = s1->Eval(spl_x_integral[i]);}
exp_fit_x[k] = integral_end;
exp_fit_y[k] = multi2;
norm21 = integ2(spl_x_integral,spl_y_integral);
k++;
}
s1->Delete();
TF1 *fitfunk = new TF1("fitfunk",&dummy_AllFit0,2.,300.,9);
fitfunk->SetParLimits(0,100.,1500.);
fitfunk->SetParLimits(1,100.,1500.);
fitfunk->SetParLimits(2,100.,1500.);
fitfunk->SetParLimits(3,100.,1500.);
fitfunk->SetParLimits(4,100.,1500.);
fitfunk->SetParLimits(5,100.,1500.);
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fitfunk->SetParLimits(6,100.,1500.);
fitfunk->SetParLimits(7,100.,1500.);
fitfunk->SetParLimits(8,0.,1.);
for (Int_t i=0; i<20; i++) { // i=20 : 20 times fitting of 5000 cycles
fit_graph = new TGraph(k,exp_fit_x,exp_fit_y);
fit_graph->Fit("fitfunk","R");
fitfunk->GetParameters(&fit_par[0]);
fit_graph->Delete();
fitfunk->SetParameter(0,fit_par[0]);
fitfunk->SetParameter(1,fit_par[1]);
fitfunk->SetParameter(2,fit_par[2]);
fitfunk->SetParameter(3,fit_par[3]);
fitfunk->SetParameter(4,fit_par[4]);
fitfunk->SetParameter(5,fit_par[5]);
fitfunk->SetParameter(6,fit_par[6]);
fitfunk->SetParameter(7,fit_par[7]);
fitfunk->SetParameter(8,fit_par[8]);
}
fitfunk->Delete();
cout << "Double_t par[9] = {";
for (Int_t i=0; i<9; i++) {cout << fit_par[i] << ",";}
cout << "};" << endl;
sp1_e->Delete();
sp1_d->Delete();
sp2_e->Delete();
sp2_d->Delete();
sp3_e->Delete();
sp3_d->Delete();
sp4_e->Delete();
sp4_d->Delete();
sp5_e->Delete();
sp5_d->Delete();
sp6_e->Delete();
sp6_d->Delete();
sp7_e->Delete();
sp7_d->Delete();
sp8_e->Delete();
sp8_d->Delete();
sp9_e->Delete();
sp9_d->Delete();
sp10_e->Delete();
sp10_d->Delete();
sp11_e->Delete();
sp11_d->Delete();
sp12_e->Delete();
sp12_d->Delete();
sp13_e->Delete();
sp13_d->Delete();
sp14_e->Delete();
sp14_d->Delete();
sp15_e->Delete();
sp15_d->Delete();
sp16_e->Delete();
sp16_d->Delete();
sp17_e->Delete();
sp17_d->Delete();
sp18_e->Delete();
sp18_d->Delete();
sp19_e->Delete();
sp19_d->Delete();
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sp20_e->Delete();
sp20_d->Delete();
sp_integral_e->Delete();
sp_integral_d->Delete();
} // end of FitData
Double_t FitClass::AllFit0(Double_t *x, Double_t *parameter)
{
Double_t y = 0.;
if (x[0]==fitrange1) {y = multi*(parameter[8]*sp1_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp1_e->Eval(parameter[1])+2.*sp1_e->Eval(parameter[2])+
sp1_e->Eval(parameter[3])+sp1_e->Eval(parameter[4])+sp1_e->Eval(parameter[5])+
sp1_d->Eval(parameter[6])+2.*sp1_d->Eval(parameter[7]))/norm1;}
if (x[0]==fitrange2) {y = multi*(parameter[8]*sp2_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp2_e->Eval(parameter[1])+2.*sp2_e->Eval(parameter[2])+
sp2_e->Eval(parameter[3])+sp2_e->Eval(parameter[4])+sp2_e->Eval(parameter[5])+
sp2_d->Eval(parameter[6])+2.*sp2_d->Eval(parameter[7]))/norm2;}
if (x[0]==fitrange3) {y = multi*(parameter[8]*sp3_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp3_e->Eval(parameter[1])+2.*sp3_e->Eval(parameter[2])+
sp3_e->Eval(parameter[3])+sp3_e->Eval(parameter[4])+sp3_e->Eval(parameter[5])+
sp3_d->Eval(parameter[6])+2.*sp3_d->Eval(parameter[7]))/norm3;}
if (x[0]==fitrange4) {y = multi*(parameter[8]*sp4_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp4_e->Eval(parameter[1])+2.*sp4_e->Eval(parameter[2])+
sp4_e->Eval(parameter[3])+sp4_e->Eval(parameter[4])+sp4_e->Eval(parameter[5])+
sp4_d->Eval(parameter[6])+2.*sp4_d->Eval(parameter[7]))/norm4;}
if (x[0]==fitrange5) {y = (parameter[8]*sp5_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp5_e->Eval(parameter[1])+2.*sp5_e->Eval(parameter[2])+
sp5_e->Eval(parameter[3])+sp5_e->Eval(parameter[4])+sp5_e->Eval(parameter[5])+
sp5_d->Eval(parameter[6])+2.*sp5_d->Eval(parameter[7]))/norm5;}
if (x[0]==fitrange6) {y = (parameter[8]*sp6_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp6_e->Eval(parameter[1])+2.*sp6_e->Eval(parameter[2])+
sp6_e->Eval(parameter[3])+sp6_e->Eval(parameter[4])+sp6_e->Eval(parameter[5])+
sp6_d->Eval(parameter[6])+2.*sp6_d->Eval(parameter[7]))/norm6;}
if (x[0]==fitrange7) {y = (parameter[8]*sp7_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp7_e->Eval(parameter[1])+2.*sp7_e->Eval(parameter[2])+
sp7_e->Eval(parameter[3])+sp7_e->Eval(parameter[4])+sp7_e->Eval(parameter[5])+
sp7_d->Eval(parameter[6])+2.*sp7_d->Eval(parameter[7]))/norm7;}
if (x[0]==fitrange8) {y = multib*(parameter[8]*sp8_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp8_e->Eval(parameter[1])+2.*sp8_e->Eval(parameter[2])+
sp8_e->Eval(parameter[3])+sp8_e->Eval(parameter[4])+sp8_e->Eval(parameter[5])+
sp8_d->Eval(parameter[6])+2.*sp8_d->Eval(parameter[7]))/norm8;}
if (x[0]==fitrange9) {y = multib*(parameter[8]*sp9_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp9_e->Eval(parameter[1])+2.*sp9_e->Eval(parameter[2])+
sp9_e->Eval(parameter[3])+sp9_e->Eval(parameter[4])+sp9_e->Eval(parameter[5])+
sp9_d->Eval(parameter[6])+2.*sp9_d->Eval(parameter[7]))/norm9;}
if (x[0]==fitrange10) {y = multib*(parameter[8]*sp10_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp10_e->Eval(parameter[1])+2.*sp10_e->Eval(parameter[2])+
sp10_e->Eval(parameter[3])+sp10_e->Eval(parameter[4])+sp10_e->Eval(parameter[5])+
sp10_d->Eval(parameter[6])+2.*sp10_d->Eval(parameter[7]))/norm10;}
if (x[0]==fitrange11) {y = (parameter[8]*sp11_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp11_e->Eval(parameter[1])+2.*sp11_e->Eval(parameter[2])+
sp11_e->Eval(parameter[3])+sp11_e->Eval(parameter[4])+sp11_e->Eval(parameter[5])+
sp11_d->Eval(parameter[6])+2.*sp11_d->Eval(parameter[7]))/norm11;}
if (x[0]==fitrange12) {y = (parameter[8]*sp12_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp12_e->Eval(parameter[1])+2.*sp12_e->Eval(parameter[2])+
sp12_e->Eval(parameter[3])+sp12_e->Eval(parameter[4])+sp12_e->Eval(parameter[5])+
sp12_d->Eval(parameter[6])+2.*sp12_d->Eval(parameter[7]))/norm12;}
if (x[0]==fitrange13) {y = (parameter[8]*sp13_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp13_e->Eval(parameter[1])+2.*sp13_e->Eval(parameter[2])+
sp13_e->Eval(parameter[3])+sp13_e->Eval(parameter[4])+sp13_e->Eval(parameter[5])+
sp13_d->Eval(parameter[6])+2.*sp13_d->Eval(parameter[7]))/norm13;}
if (x[0]==fitrange14) {y = (parameter[8]*sp14_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp14_e->Eval(parameter[1])+2.*sp14_e->Eval(parameter[2])+
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sp14_e->Eval(parameter[3])+sp14_e->Eval(parameter[4])+sp14_e->Eval(parameter[5])+
sp14_d->Eval(parameter[6])+2.*sp14_d->Eval(parameter[7]))/norm14;}
if (x[0]==fitrange15) {y = (parameter[8]*sp15_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp15_e->Eval(parameter[1])+2.*sp15_e->Eval(parameter[2])+
sp15_e->Eval(parameter[3])+sp15_e->Eval(parameter[4])+sp15_e->Eval(parameter[5])+
sp15_d->Eval(parameter[6])+2.*sp15_d->Eval(parameter[7]))/norm15;}
if (x[0]==fitrange16) {y = (parameter[8]*sp16_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp16_e->Eval(parameter[1])+2.*sp16_e->Eval(parameter[2])+
sp16_e->Eval(parameter[3])+sp16_e->Eval(parameter[4])+sp16_e->Eval(parameter[5])+
sp16_d->Eval(parameter[6])+2.*sp16_d->Eval(parameter[7]))/norm16;}
if (x[0]==fitrange17) {y = (parameter[8]*sp17_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp17_e->Eval(parameter[1])+2.*sp17_e->Eval(parameter[2])+
sp17_e->Eval(parameter[3])+sp17_e->Eval(parameter[4])+sp17_e->Eval(parameter[5])+
sp17_d->Eval(parameter[6])+2.*sp17_d->Eval(parameter[7]))/norm17;}
if (x[0]==fitrange18) {y = (parameter[8]*sp18_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp18_e->Eval(parameter[1])+2.*sp18_e->Eval(parameter[2])+
sp18_e->Eval(parameter[3])+sp18_e->Eval(parameter[4])+sp18_e->Eval(parameter[5])+
sp18_d->Eval(parameter[6])+2.*sp18_d->Eval(parameter[7]))/norm18;}
if (x[0]==fitrange19) {y = (parameter[8]*sp19_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp19_e->Eval(parameter[1])+2.*sp19_e->Eval(parameter[2])+
sp19_e->Eval(parameter[3])+sp19_e->Eval(parameter[4])+sp19_e->Eval(parameter[5])+
sp19_d->Eval(parameter[6])+2.*sp19_d->Eval(parameter[7]))/norm19;}
if (x[0]==fitrange20) {y = (parameter[8]*sp20_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp20_e->Eval(parameter[1])+2.*sp20_e->Eval(parameter[2])+
sp20_e->Eval(parameter[3])+sp20_e->Eval(parameter[4])+sp20_e->Eval(parameter[5])+
sp20_d->Eval(parameter[6])+2.*sp20_d->Eval(parameter[7]))/norm20;}
if (x[0]==integral_end) {y = multi2*(parameter[8]*sp_integral_e->Eval(parameter[0])+
(1.-parameter[8])*sp_integral_e->Eval(parameter[1])+
2.*sp_integral_e->Eval(parameter[2])+
sp_integral_e->Eval(parameter[3])+sp_integral_e->Eval(parameter[4])+
sp_integral_e->Eval(parameter[5])+sp_integral_d->Eval(parameter[6])+
2.*sp_integral_d->Eval(parameter[7]))/norm21;}
return y;
}
FitClass::~FitClass(){}
FitData::~FitData(){}
void FitData::Close()
{
gApplication->Terminate(0);
}
//---- Main program ------------------------------------------------------------
int main(int argc, char **argv)
{
TApplication theApp("App", &argc, argv);
if (gROOT->IsBatch()) {fprintf(stderr, "%s: cannot run in batch mode\n", argv[0]); return 1;}
FitData fitObject(gClient->GetRoot(), 400, 220);
theApp.Run();
return 0;
}
Makefile
# Makefile for HEAT
# based on the original Makefile for the ROOT test programs.
ARCH := $(shell root-config --arch)
PLATFORM := $(shell root-config --platform)
CXX =
ObjSuf = o
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SrcSuf = cxx
ExeSuf =
DllSuf = so
OutPutOpt = -o # keep whitespace after "-o"
ROOTCFLAGS := $(shell root-config --cflags)
ROOTLIBS := $(shell root-config --libs)
ROOTGLIBS := $(shell root-config --glibs)
ifeq ($(ARCH),linux)
# Linux with egcs, gcc 2.9x, gcc 3.x (>= RedHat 5.2)
CXX = g++
CXXFLAGS = -O -Wall -fPIC
LD = g++
LDFLAGS = -O
SOFLAGS = -shared
endif
CXXFLAGS += $(ROOTCFLAGS)
LIBS = $(ROOTLIBS) $(SYSLIBS)
GLIBS = $(ROOTGLIBS) $(SYSLIBS)
#------------------------------------------------------------------------------
INVO = inv.$(ObjSuf)
INVS = inv.$(SrcSuf)
INV = inv$(ExeSuf)
OBJS = $(INVO)
PROGRAMS = $(INV)
#------------------------------------------------------------------------------
.SUFFIXES: .$(SrcSuf) .$(ObjSuf) .$(DllSuf)
all: $(PROGRAMS)
$(INV): $(INVO)
$(LD) $(LDFLAGS) $^ $(GLIBS) $(OutPutOpt)$@
@echo "$@ done"
clean:
@rm -f $(OBJS) core
distclean: clean
@rm -f $(PROGRAMS) *Dict.* *.def *.exp \
*.root *.ps *.so *.lib *.dll *.d .def so_locations
@rm -rf cxx_repository
-@cd RootShower && $(MAKE) distclean
.SUFFIXES: .$(SrcSuf)
.$(SrcSuf).$(ObjSuf):
$(CXX) $(CXXFLAGS) -c $<
Programme zur Erstellung der Bibliotheken
// Debye-Model-Data-Creator v0.1
#include <iostream.h>
#include <stdio.h>
#include <string.h>
Double_t par_deb,z_deb;
const Float_t R = 8.3145;
Double_t debyeintegral(Double_t *x, Double_t *parameter) {
Double_t i = TMath::Power(x[0],4.)*TMath::Exp(x[0])/(TMath::Power(TMath::Exp(x[0])-1.,2.));
return i;
}
TF1 *ifunc = new TF1("ifunc",debyeintegral,0,1e25,0);
Double_t debye(Double_t *x, Double_t *parameter) {
Double_t y = 3.*R*TMath::Power(x[0]/parameter[0],3.)*ifunc->Integral(0,(parameter[0]/x[0]));
return y;
}
TF1 *deb_func = new TF1("deb_func",debye,0,2000,1);
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void comp() {
char str[10], str2[10];
strcpy (str,"deb");
TFile *f = new TFile("debye_mgb2.root","recreate");
for (Int_t i=2; i<300; i++) {
sprintf(str2,"%s%d",str,i);
TNtuple *fn = new TNtuple(str2,"Debye-model dataset","z_deb");
for (Int_t j=0; j<300; j++) {
par_deb = 10.+5.*j;
deb_func->FixParameter(0,par_deb);
z_deb = deb_func->Integral(i+1.,i+2.); // T=1K-Intervalle
fn->Fill(z_deb);
}
fn->Write();
}
}
void comp2() {
char str[10], str2[10];
strcpy (str,"deb300");
TNtuple *fn = new TNtuple(str,"Debye-model dataset","z_deb");
for (Int_t j=0; j<300; j++) {
par_deb = 10.+5.*j;
deb_func->FixParameter(0,par_deb);
z_deb = deb_func->Integral(3.,260.); // Full integral from T=10...260K
fn->Fill(z_deb);
}
fn->Write();
}
int main() {
comp();
comp2();
return 0;
}
// Einstein-Model-Data-Creator v0.1
#include <iostream.h>
#include <stdio.h>
#include <string.h>
Double_t par_ein,z_ein;
const Float_t R = 8.3145;
Double_t einstein(Double_t *x, Double_t *parameter) {
Double_t y = 1.*R*TMath::Power(parameter[0]/x[0],2.)*TMath::Exp(parameter[0]/x[0])/
TMath::Power(TMath::Exp(parameter[0]/x[0])-1.,2.);
return y;
}
TF1 *ein_func = new TF1("ein_func",einstein,0,2000,1);
void comp() {
char str[10], str2[10];
strcpy (str,"ein");
TFile *f = new TFile("einstein_mgb2.root","recreate");
for (Int_t i=2; i<300; i++) {
sprintf(str2,"%s%d",str,i);
TNtuple *fn = new TNtuple(str2,"Einstein-model dataset","z_ein");
for (Int_t j=0; j<300; j++) {
par_ein = 10.+5.*j;
ein_func->FixParameter(0,par_ein);
z_ein = ein_func->Integral(i+1.,i+2.); // T=1K-Intervalle
fn->Fill(z_ein);
}
fn->Write();
}
}
118 PROGRAMME
void comp2() {
char str[10], str2[10];
strcpy (str,"ein300");
TNtuple *fn = new TNtuple(str,"Einstein-model dataset","z_ein");
for (Int_t j=0; j<300; j++) {
par_ein = 10.+5.*j;
ein_func->FixParameter(0,par_ein);
z_ein = ein_func->Integral(3.,260.); // Full integral from T=10...260K
fn->Fill(z_ein);
}
fn->Write();
}
int main() {
comp();
comp2();
return 0;
}
A.2 α-Modell
// alpha-model v0.1
#include <iostream.h>
#include <stdio.h>
#include <string.h>
const Double_t Na = 6.02214e23, R = 8314.5, kB = 1.3807e-23, eladung = 1.6022e-19;
Double_t alpha = 1.99, tkritisch = 39.;
// c_el according to Muehlschlegel
Double_t cel_c_dat[44] = {2.4261,2.3314,2.2378,2.1454,2.0541,1.9639,1.8750,1.7874,1.7010,1.6159,1.5321,1.4498,
1.3689,1.2894,1.2115,1.1352,1.0605,0.9874,0.9162,0.8467,0.7792,0.7136,0.6501,0.5888,
0.5298,0.4731,0.4190,0.3675,0.3188,0.2731,0.2305,0.1913,0.1555,0.1233,0.0950,0.0706,
0.0502,0.0338,0.0212,0.0121,0.0061,0.0027,0.0009,0.0002};
Double_t cel_t_dat[44] = {1.,0.98,0.96,0.94,0.92,0.90,0.88,0.86,0.84,0.82,0.80,0.78,0.76,0.74,0.72,0.70,0.68,
0.66,0.64,0.62,0.60,0.58,0.56,0.54,0.52,0.50,0.48,0.46,0.44,0.42,0.40,0.38,0.36,0.34,
0.32,0.30,0.28,0.26,0.24,0.22,0.20,0.18,0.16,0.14};
// c_el according to Muehlschlegel
// energy gap according to Muehlschlegel
Double_t BCS_gap[47] = {0.,0.14,0.16,0.18,0.2,0.22,0.24,0.26,0.28,0.3,0.32,0.34,0.36,0.38,0.4,0.42,0.44,0.46,
0.48,0.5,0.52,0.54,0.56,0.58,0.6,0.62,0.64,0.66,0.68,0.7,0.72,0.74,0.76,0.78,0.8,0.82,
0.84,0.86,0.88,0.9,0.92,0.94,0.96,0.98,0.99,0.995,1.};
Double_t BCS_t[47] = {1,1,1,1,0.9999,0.9997,0.9994,0.9989,0.9982,0.9971,0.9957,0.9938,0.9915,0.9885,0.9850,
0.9809,0.9760,0.9704,0.9641,0.9569,0.9488,0.9399,0.9299,0.9190,0.9070,0.8939,0.8796,
0.8640,0.8471,0.8288,0.8089,0.7874,0.7640,0.7386,0.7110,0.6810,0.6480,0.6117,0.5715,
0.5263,0.4749,0.4148,0.3416,0.2436,0.16,0.1,0};
// energy gap according to Muehlschlegel
Double_t alphaintegral(Double_t *x, Double_t *parameter) {
Double_t i1 = 1./(TMath::Exp(alpha*tkritisch/parameter[0]*TMath::Sqrt(TMath::Power(x[0],2.)+
TMath::Power(ms->Eval(parameter[0]/tkritisch),2.)))+1.);
Double_t i2 = TMath::Log(i1);
Double_t i3 =(1.-i1)*TMath::Log(1.-i1);
Double_t i = i1*i2+i3;
return i;
}
void calc() {
Double_t cel_t_dat2[44];
for (Int_t i=0; i<44; i++) {cel_t_dat2[i] = 1./cel_t_dat[i];}
TGraph *cel_g = new TGraph(37,cel_t_dat2,cel_c_dat);
cel_g->SetMarkerStyle(24);
cel_g->SetMarkerSize(.8);
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TSpline3 *cel_s = new TSpline3("cel_s",cel_g);
Double_t cel_t[100], cel_c[100];
for (Int_t i=0; i<100; i++) {cel_t[i] = 1.+i/99.*2.6; cel_c[i] = cel_s->Eval(cel_t[i]);}
TGraph *cel_g2 = new TGraph(100,cel_t,cel_c);
cel_g2->SetLineColor(1);
cel_g2->SetLineStyle(2);
cel_g2->SetLineWidth(2);
Double_t s_x[100], s_x2[100], s_x3[100], s_y[100];
TF1 *ifunc_alpha = new TF1("ifunc_alpha",alphaintegral,0.,80.,1);
for (Int_t i=0; i<100; i++) {
s_x[i] = tkritisch-i/99.*(tkritisch-tkritisch/7.); // backwards until Tc/T=6
ifunc_alpha->FixParameter(0,s_x[i]);
s_x2[99-i] = s_x[i]/tkritisch;
s_x3[99-i] = tkritisch/s_x[i];
s_y[99-i] = -6.*alpha*ifunc_alpha->Integral(0.,20.)/(TMath::Power(TMath::Pi(),2.));
}
TGraph *sg = new TGraph(100,s_x2,s_y);
TSpline3 *sgs = new TSpline3("sgs",sg);
Double_t c_y[100];
for (Int_t i=0; i<100; i++) {c_y[i] = s_x2[i]*sgs->Derivative(s_x2[i]);}
//----------------------------------------
cout << "Double_t bcs_ax[100] = {";
for (Int_t i=0; i<100; i++) {cout << s_x3[i] << ",";}
cout << "};" << endl;
cout << "Double_t bcs_ay[100] = {";
for (Int_t i=0; i<100; i++) {cout << c_y[i] << ",";}
cout << "};" << endl;
//----------------------------------------
gStyle->SetPadRightMargin(0.05);
gStyle->SetPadTopMargin(0.05);
gStyle->SetPadLeftMargin(0.18);
gStyle->SetPadBottomMargin(0.18);
gStyle->SetLabelSize(0.06);
gStyle->SetTitleSize(0.07);
TGraph *cg = new TGraph(100,s_x3,c_y);
TCanvas *canvas = new TCanvas("canvas","Phononen in LuNi2B2C",200,10,800,550);
canvas->SetHighLightColor(10);
canvas->SetBorderSize(0);
canvas->SetFillColor(10);
gPad->SetTicks(0,0);
gPad->SetFillColor(10);
gPad->SetLogy();
canvas->cd();
TMultiGraph *multig = new TMultiGraph();
multig->Add(cg,"l");
multig->Add(cel_g2,"l");
multig->Draw("A");
multig->GetXaxis()->SetTitle();
multig->GetYaxis()->SetTitle();
multig->GetYaxis()->SetTitleFont(42);
multig->GetYaxis()->SetTitle("c_{es} / (#gammaT_{c})");
multig->GetXaxis()->SetTitle("T_{c} / T");
multig->GetYaxis()->SetTitleOffset(1.3);
multig->GetXaxis()->SetTitleOffset(1.2);
multig->GetYaxis()->CenterTitle();
multig->GetXaxis()->CenterTitle();
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multig->GetYaxis()->SetLabelFont(42);
multig->GetXaxis()->SetTitleFont(42);
multig->GetXaxis()->SetLabelFont(42);
//multig->GetXaxis()->SetRangeUser(0.,105.);
multig->GetYaxis()->SetTitleSize(0.06);
multig->GetYaxis()->SetLabelSize(0.05);
multig->GetXaxis()->SetLabelSize(0.05);
multig->GetYaxis()->SetLabelOffset(0.02);
multig->GetXaxis()->SetLabelOffset(0.02);
multig->GetXaxis()->SetTitleSize(0.06);
multig->GetXaxis()->SetTickLength(-0.02);
multig->GetYaxis()->SetTickLength(-0.02);
//multig->SetMinimum(0.);
//multig->SetMaximum(3.);
multig->Draw("A");
}
int main() {
calc();
return 0;
}
Literaturverzeichnis
[AD75] ALLEN, P. B. ; DYNES, R. C.: Transition temperature of strong-coupled superconductors reanalyzed. In: Phys. Rev. B 12
(1975), S. 905
[AG61] ABRIKOSOV, A. A. ; GOR’KOV, L. P.: Contribution to the theory of superconducting alloys with paramagnetic impurities.
In: Sov. Phys.–JETP 12 (1961), S. 1243
[AHL+02] AMOS, T. G. ; HUANG, Q. ; LYNN, J. W. ; HE, T. ; CAVA, R. J.: Carbon concentration dependence of the superconducting
transition temperature and structure of MgCx Ni3. In: Sol. State Comm. 121 (2002), S. 73
[AKKT03] ABLIZ, M. ; KINDO, K. ; KADOWAKI, K. ; TAKEYA, H.: High-field magnetization measurements and crystalline electric-field
effect in HoNi2B2C. In: J. Phys. Soc. Japan 72 (2003), S. 2599
[And59] ANDERSON, P. W.: Theory of dirty superconductors. In: J. Phys. Chem. Solids 11 (1959), S. 26
[AP01] AN, J. M. ; PICKETT, W. E.: Superconductivity of MgB2: Covalent bonds driven metallic. In: Phys. Rev. Lett. 86 (2001),
S. 4366
[ASRP02] AN, J. M. ; SAVRASOV, S. Y. ; ROSNER, H. ; PICKETT, W. E.: Extreme electron-phonon coupling in boron-based layered
superconductors. In: Phys. Rev. B 66 (2002), S. 220502(R)
[BBC+96] BLUNDELL, S. J. ; BROWN, S. R. ; CHOW, K. H. ; COOKE, D. W. ; COX, S. F. J. ; COTTRELL, S. P. ; GODART, C. ; GUPTA,
L. C. ; HOSSAIN, Z. ; LICHTI, R. L. ; MORROBEL-SOSA, A. ; MAZUMDAR, C. ; NAGARAJAN, R. ; PATTENDEN, P. A. ; PRATT,
F. L. ; SMITH, J. L.: Interplay of magnetism and superconductivity in thulium and lutetium nickel-borocarbides. In: Physica
B 223 (1996), S. 69
[BBCP02] BOERI, L. ; BACHELET, G. B. ; CAPPELLUTI, E. ; PIETRONERO, L.: Small FERMI energy and phonon anharmonicity in
MgB2 and related compounds. In: Phys. Rev. B 65 (2002), S. 214501
[BBT+05] BOBROV, N. L. ; BELOBOROD’KO, S. I. ; TYUTRINA, L. V. ; YANSON, I. K. ; NAUGLE, D. G. ; RATHNAYAKA, K. D. D.: Point-
contact spectroscopy investigation of superconducting-gap anisotropy in the nickel borocarbide compound LuNi2B2C. In:
Phys. Rev. B 71 (2005), S. 014512
[BCJ+87] BATLOGG, B. ; CAVA, R. J. ; JAYARAMAN, A. ; VAN DOVER, R. B. ; KOUROUKLIS, G. A. ; SUNSHINE, S. ; MURPHY, D. W. ;
RUPP, L. W. ; CHEN, H. S. ; WHITE, A. ; SHORT, K. T. ; MUJSCEA, A. M. ; RIETMAN, E. A.: Isotope effect in the high-Tc
superconductors Ba2YCu3O7 and Ba2EuCu3O7. In: Phys. Rev. Lett. 58 (1987), S. 2333
[BCS57a] BARDEEN, J. ; COOPER, L. N. ; SCHRIEFFER, J. R.: Microscopic theory of superconductivity. In: Phys. Rev. 106 (1957),
S. 162
[BCS57b] BARDEEN, J. ; COOPER, L. N. ; SCHRIEFFER, J. R.: Theory of superconductivity. In: Phys. Rev. 108 (1957), S. 1175
[BCW80] BARRON, T. H. K. ; COLLINS, J. G. ; WHITE, G. K.: Thermal-expansion of solids at low-temperatures. In: Adv. Phys 29
(1980), S. 609
[BDK+03] BOSE, S. K. ; DOLGOV, O. V. ; KORTUS, J. ; JEPSEN, O. ; ANDERSEN, O. K.: Pressure dependence of electron-phonon
coupling and superconductivity in hcp Fe: A linear response study. In: Phys. Rev. B 67 (2003), S. 214518
[BDW+97] BOMMELI, F. ; DEGIORGI, L. ; WACHTER, P. ; CHO, B. K. ; CANFIELD, P. C. ; CHAU, R. ; MAPLE, M. B.: Optical conductivity
of the superconductors LNi2B2C ( L = Lu and Y). In: Phys. Rev. Lett. 78 (1997), S. 547
[BFK+95] BUCHGEISTER, M. ; FUCHS, G. ; KLOSOWSKI, J. ; WIESNER, U. ; ZAWADZKI, J.: Synthesis and phase characterization of
the intermetallic compounds Ln(Pt,Au)2+δ B2C, where Ln=La, Pr, Nd, Dy and Y. In: Physica C 255 (1995), S. 19
[BFP+01] BOUQUET, F. ; FISHER, R. A. ; PHILLIPS, N. E. ; HINKS, D. G. ; JORGENSEN, J. D.: Specific heat of Mg11B2: Evidence for
a second energy gap. In: Phys. Rev. Lett. 87 (2001), S. 047001
121
122 LITERATURVERZEICHNIS
[BHK+94] BORSA, F. ; HU, Q. ; KIM, K. H. ; SUH, B. J. ; TORGESON, D. R. ; CANFIELD, P. ; XU, M. ; ZHONG, B.: 11B NMR in YNi2B2C
superconductor. In: Physica C 235 (1994), S. 2547
[BHR01] BOHNEN, K.-P. ; HEID, R. ; RENKER, B.: Phonon dispersion and electron-phonon coupling in MgB2 and AlB2. In: Phys.
Rev. Lett. 86 (2001), S. 5771
[BLP+01] BUD’KO, S. L. ; LAPERTOT, G. ; PETROVIC, C. ; CUNNINGHAM, C. E. ; ANDERSON, N. ; CANFIELD, P. C.: Boron isotope
effect in superconducting MgB2. In: Phys. Rev. Lett. 86 (2001), S. 1877
[BM86] BEDNORZ, J. G. ; MÜLLER, K. A.: Possible high-Tc superconductivity in the Ba-La-Cu-O system. In: Z. f. Physik B 64
(1986), S. 189
[BPL+01] BUD’KO, S. L. ; PETROVIC, C. ; LAPERTOT, G. ; CUNNINGHAM, C. E. ; CANFIELD, P. C. ; JUNG, M.-H. ; LACERDA, A. H.:
Magnetoresistivity and Hc2(T ) in MgB2. In: Phys. Rev. B 63 (2001), S. 220503(R)
[BR97] BRUN, R. ; RADEMAKERS, F.: ROOT - An Object Oriented Data Analysis Framework. In: Nucl. Inst. & Meth. in Phys. Res.
A 389 (1997), 81. http://root.cern.ch/. – siehe auch: Proceedings AIHENP’96 Workshop, Lausanne, Sep. 1996
[BWF+01] BOUQUET, F. ; WANG, Y. ; FISHER, R. A. ; HINKS, D. G. ; JORGENSEN, J. D. ; JUNOD, A. ; PHILLIPS, N. E.: Phenomeno-
logical two-gap model for the specific heat of MgB2. In: Europhys. Lett. 56 (2001), S. 856
[BWT+04] BOUQUET, F. ; WANG, Y. ; TOULEMONDE, P. ; GURITANU, V. ; JUNOD, A. ; EISTERER, M. ; WEBER, H. W. ; LEE, S. ;
TAJIMA, S.: Using specific heat to scan gaps and anisotropy of MgB2. In: Physica C 408 (2004), S. 60
[BZS+98] BULLOCK, M. ; ZARESTKY, J. ; STASSIS, C. ; GOLDMAN, A. ; CANFIELD, P. ; HONDA, Z. ; SHIRANE, G. ; SHAPIRO, S. M.:
Low-energy phonon excitations in superconducting RNi2B2C (R=Lu,Y). In: Phys. Rev. B 57 (1998), S. 7916
[Car90] CARBOTTE, J. P.: Properties of boson-exchange superconductors. In: Rev. Mod. Phys. 62 (1990), S. 1027
[CBC+94] CARTER, S. A. ; BATLOGG, B. ; CAVA, R. J. ; KRAJEWSKI, J. J. ; PECK, JR., W. F.: Electron density of states in the
borocarbide intermetallic superconductors. In: Phys. Rev. B 50 (1994), S. 4216(R)
[CBS+94] CAVA, R. J. ; BATLOGG, B. ; SIEGRIST, T. ; KRAJEWSKI, J. J. ; PECK, JR., W. F. ; CARTER, S. ; FELDER, R. J. ; TAKAGI, H.
; VAN DOVER, R. B.: Superconductivity in RPt2B2C. In: Phys. Rev. B 49 (1994), S. 12384(R)
[CCJ96] CHO, B. K. ; CANFIELD, P. C. ; JOHNSTON, D. C.: Breakdown of DE GENNES scaling in (R1−x R’x )Ni2B2C compounds. In:
Phys. Rev. Lett. 77 (1996), S. 163
[CFC99] CHEON, K. O. ; FISHER, I. R. ; CANFIELD, P. C.: Boron isotope effect in single-crystal YNi2B2C and LuNi2B2C supercon-
ductors. In: Physica C 312 (1999), S. 35
[CGB98] CANFIELD, P. C. ; GAMMEL, P. L. ; BISHOP, D. J.: New Magnetic Superconductors: A Toy Box for Solid-State Physicists.
In: Phys. Today 10 (1998), S. 40
[Che90] CHEN, Nan-Xian: Modified MÖBIUS inverse formula and its applications in physics. In: Phys. Rev. Lett. 64 (1990), S.
1193
[CHJC96] CHO, B. K. ; HARMON, B. N. ; JOHNSTON, D. C. ; CANFIELD, P. C.: Crystalline electric-field effects in single-crystal
HoNi2B2C. In: Phys. Rev. B 53 (1996), S. 2217
[Cle66] CLEM, J. R.: Impurity dependence of the critical field in anisotropic superconductors. In: Phys. Rev. 153 (1966), S. 449
[CRS+01] CHOI, H. J. ; ROUNDY, D. ; SUN, H. ; COHEN, M. L. ; LOUIE, S. G.: Superconducting energy gaps, low temperature
specific heat and quasiparticle spectra of MgB2. 2001. – cond-mat/0111183v1
[CRS+02a] CHOI, H. J. ; ROUNDY, D. ; SUN, H. ; COHEN, M. L. ; LOUIE, S.: The origin of the anomalous superconducting properties
of MgB2. In: Nature 418 (2002), S. 758
[CRS+02b] CHOI, H. J. ; ROUNDY, D. ; SUN, H. ; COHEN, M. L. ; LOUIE, S. G.: First-principle calculation of the superconducting
transition in MgB2 within the anisotropic ELIASHBERG formalism. In: Phys. Rev. B 66 (2002), S. 020513(R)
[CRS+04] CHOI, H. J. ; ROUNDY, D. ; SUN, H. ; COHEN, M. L. ; LOUIE, S. G.: Reply to ”Comment on ’First-principles calculation of
the superconducting transition in MgB2 within the anisotropic ELIASHBERG formalism’ ”. In: Phys. Rev. B 69 (2004), S.
056502
[CSA+02] CAVADINI, N. ; STRÄSSLE, Th. ; ALLENSPACH, P. ; CANFIELD, P. C. ; BOURGES, Ph.: CEF nature of the magnetic
excitations in ordered HoNi2B2C. In: Eur. Phys. J. B 29 (2002), S. 377–384
LITERATURVERZEICHNIS 123
[CSA+03] CAVADINI, N. ; SCHNEIDER, M. ; ALLENSPACH, P. ; CANFIELD, P. C. ; BOURGES, Ph.: Magnetic-field dependence of the
magnetic excitations in ordered HoNi2B2C. In: Europhys. Lett. 63(4) (2003), S. 597–602
[CSJ+02] COOLEY, L. D. ; SONG, X. ; JIANG, J. ; LARBALESTIER, D. C. ; HE, T. ; REGAN, K. A. ; CAVA, R. J.: Core pinning by
intragranular nanoprecipitates in polycrystalline MgCNi3. In: Phys. Rev. B 65 (2002), S. 214518
[CSV+06] CRESPO, M. ; SUDEROW, H. ; VIEIRA, S. ; BUD’KO, S. ; CANFIELD, P. C.: Local superconducting density of states of
ErNi2B2C. In: Phys. Rev. Lett. 96 (2006), S. 027003
[CTZ+94] CAVA, R. J. ; TAKAGI, H. ; ZANDBERGEN, H. W. ; KRAJEWSKI, J. J. ; PECK, JR., W. F. ; SIEGRIST, T. ; BATLOGG, B. ; VAN
DOVER, R. B. ; FELDER, R. J. ; MIZUHASHI, K. ; LEE, J. O. ; EISAKI, H. ; UCHIDA, S.: Superconductivity in the quaternary
intermetallic compounds LnNi2B2C. In: Nature 367 (1994), S. 252
[DBZ+95] DERVENAGAS, P. ; BULLOCK, M. ; ZARESTKY, J. ; CANFIELD, P. ; CHO, B. K. ; HARMON, B. ; GOLDMAN, A. I. ; STASSIS,
C.: Soft phonons in superconducting LuNi2B2C. In: Phys. Rev. B 52 (1995), S. 9839(R)
[DGU+03] DAGHERO, D. ; GONNELLI, R. S. ; UMMARINO, G. A. ; STEPANOV, V. A. ; JUN, J. ; KAZAKOV, S. M. ; KARPINSKI, J.:
Point-contact spectroscopy in MgB2 single crystals in magnetic field. In: Physica C 385 (2003), S. 255
[DJ01] DUGDALE, S. B. ; JARLBORG, T.: Electronic structure, magnetism, and superconductivity of MgCx Ni3. In: Phys. Rev. B
64 (2001), S. 100508(R)
[DKK+05] DOLGOV, O. V. ; KREMER, R. ; KORTUS, J. ; GOLUBOV, A. A. ; SHULGA, S. V.: Thermodynamics of two-band supercon-
ductors: The case of MgB2. In: Phys. Rev. B 72 (2005), S. 024504
[DMK+01] DIVIŠ, M. ; MICHOR, H. ; KHMELEVSKI, S. ; BLAHA, P. ; HILSCHER, G. ; SCHWARZ, K. ; MÜLLER, K.-H. (Hrsg.) ; NAROZ-
HNYI, V. (Hrsg.): Rare Earth Transition Metal Borocarbides (Nitrides): Superconducting, Magnetic and Normal State
Properties (NATO Science Series II: Mathematics, Physics and Chemistry). Bd. 14: First principles study of electronic
structure of rare earth borocarbides. Kluwer Academic Publishers, 2001. – ISBN 0–7923–6879–7
[Dre] DRECHSLER, S.-L.: Private Mitteilung
[DRS+01] DRECHSLER, S.-L. ; ROSNER, H. ; SHULGA, S. V. ; OPAHLE, I. ; ESCHRIG, H. ; FREUDENBERGER, J. ; FUCHS, G. ;
NENKOV, K. ; MÜLLER, K.-H. ; BITTERLICH, H. ; LÖSER, W. ; BEHR, G. ; LIPP, D. ; GLADUN, A.: A brief comparison of
superconductivity in borocarbides and cuprates. In: Physica C 364-365 (2001), S. 31
[DSCL99] DOH, H. ; SIGRIST, M. ; CHO, B. K. ; LEE, S.-I.: Phenomenological theory of superconductivity and magnetism in
Ho1−x Dyx Ni2B2C. In: Phys. Rev. Lett. 83 (1999), S. 5350
[DTGJ90] DAI, XianXi ; TAO, Wen ; GUICUN, Ma ; JIXIN, Dai: On a specific heat-phonon spectrum inversion problem. Exact
solution, unique existence theorem and RIEMANN hypothesis. In: Phys. Lett. A 147 (1990), S. 445
[DTGJ99] DAI, XianXi ; TAO, Wen ; GUICUN, Ma ; JIXIN, Dai: A concrete realization of specific heat-phonon spectrum inversion for
YBCO. In: Phys. Lett. A 264 (1999), S. 68
[EHMH00] EL-HAGARY, M. ; MICHOR, H. ; HILSCHER, G.: Specific heat anomalies in the magnetic borocarbide superconductors
Y1−x Rx Ni2B2C (R=Gd, Dy, Ho, and Er). In: Phys. Rev. B 61 (2000), S. 11695
[EHMJ+98] EL-HAGARY, M. ; MICHOR, H. ; JAMBRICH, C. ; HAUSER, R. ; GALLI, M. ; BAUER, E. ; HILSCHER, G.: Specific heat of
HoNi2B2C. In: J. Magn. Magn. Mater. 177-181 (1998), S. 551
[EKL+03] ESKILDSEN, M. R. ; KUGLER, M. ; LEVY, G. ; TANAKA, S. ; JUN, J. ; KAZAKOV, S. M. ; KARPINSKI, J. ; FISCHER, Ø.:
Scanning tunneling spectroscopy on single crystal MgB2. In: Physica C 385 (2003), S. 169
[Eli60] ELIASHBERG, G. M.: Interactions between electrons and lattice vibrations in a superconductor. In: Sov. Phys.–JETP 11
(1960), S. 696
[EMT+02] EISTERER, M. ; M, Zehetmayer ; TONIES, S. ; WEBER, H. W. ; KAMBARA, M. ; BABU, N. H. ; CARDWELL, D. A. ; GREEN-
WOOD, L. R.: Neutron irradiation of MgB2 bulk superconductors. In: Supercond. Sci. Tech. 15 (2002), S. L9
[FBP+02] FISHER, R. A. ; BOUQUET, F. ; PHILLIPS, N. E. ; HINKS, D. G. ; JORGENSEN, J. D. ; NARLIKAR, A. V. (Hrsg.): Identification
and characterization of two energy gaps in superconducting MgB2 by specific-heat measurements. 38. Nova Science
Publishers, New York, 2002 (Studies of High Temperature Superconductors). – ISBN 1–5903–3131–1
[FCC97] FISHER, I. R. ; COOPER, J. R. ; CANFIELD, P. C.: Anisotropic resistivity and normal-state magnetoresistance of RNi2B2C
(R=Y, Lu, Er, Ho). In: Phys. Rev. B 56 (1997), S. 10820
[FDM68] FONER, S. ; DOLCO, R. ; MCNIFF, E. J.: Pure Pd problem. In: J. Appl. Phys. 39 (1968), S. 551
124 LITERATURVERZEICHNIS
[FDS+02] FUCHS, G. ; DRECHSLER, S.-L. ; SHULGA, S. V. ; HANDSTEIN, A. ; NAROZHNYI, V. ; NENKOV, K. ; MÜLLER, K.-H. ;
ROSNER, H. ; NARLIKAR, A. (Hrsg.): Studies of high temperature superconductors. Bd. 41: The upper critical field and
the irreversibility line of MgB2. Nova Science Publishers, Inc., 2002. – ISBN 1–56033–214–8
[Fel96] FELNER, I.: Itinerant ferromagnetism in the Y-Ni-B-C system. In: J. Magn. Magn. Mater. 157 (1996), S. 622
[FFN+99] FREUDENBERGER, J. ; FUCHS, G. ; NENKOV, K. ; HANDSTEIN, A. ; WOLF, M. ; KREYSSIG, A. ; MÜLLER, K.-H. ;
LOEWENHAUPT, M. ; SCHULTZ, L.: Diluted and concentrated isoelectronic substitutional effects in superconducting
Rx Y1−x Ni2B2C compounds. In: J. Low Temp. Phys. 117 (1999), S. 1623
[FL86] FULDE, P. ; LOEWENHAUPT, M.: Magnetic excitations in crystal-field split 4f systems. In: Adv. Phys. 34 (1986), S. 589
[FLL+03] FISHER, R. A. ; LI, G. ; LASHLEY, J. C. ; BOUQUET, F. ; PHILLIPS, N. E. ; HINKS, D. G. ; JORGENSEN, J. D. ; CRABTREE,
G. W.: Specific heat of Mg11B2. In: Physica C 385 (2003), S. 180
[FLM+01] FREDERICK, N. A. ; LI, S. ; MAPLE, M. B. ; NESTERENKO, V. F. ; INDRAKANTI, S. S.: Improved superconducting properties
of MgB2. In: Physica C 363 (2001), S. 1
[FM65] FINNEMORE, D. K. ; MAPOTHER, D. E.: Superconducting properties of Tin, Indium, and Mercury below 1◦ K. In: Phys.
Rev. 140 (1965), S. A507
[FM66] FULDE, P. ; MAKI, K.: Theory of superconductors containing magnetic impurities. In: Phys. Rev. 141 (1966), S. 275
[FM82] FISCHER, Ø. ; MAPLE, M. B.: Topics in Current Physics. Bd. 32: Superconductivity in Ternary Compounds I: Structural,
Electronic, and Lattice Properties. Springer Berlin, 1982. – ISBN 0–3871–1670–2
[FMD+04] FUCHS, G. ; MÜLLER, K.-H. ; DRECHSLER, S.-L. ; SHULGA, S. ; NENKOV, K. ; FREUDENBERGER, J. ; BEHR, G. ; SOUPTEL,
D. ; HANDSTEIN, A. ; WÄLTE, A. ; LIPP, D. ; GUPTA, L. C.: Non-magnetic superconducting R(Ni,Pt)2B2C compounds (R=Y,
Lu) in the clean and dirty limit. In: Physica C 408 (2004), S. 107
[FMS60] FINNEMORE, D. K. ; MAPOTHER, D. E. ; SHAW, R. W.: Critical field curve of superconducting mercury. In: Phys. Rev. 118
(1960), S. 127
[FOB+01] FINNEMORE, D. K. ; OSTENSON, J. E. ; BUD’KO, S. L. ; LAPERTOT, G. ; CANFIELD, P. C.: Thermodynamic and transport
properties of superconducting Mg10B2. In: Phys. Rev. Lett. 86 (2001), S. 2420
[FPL+05] FLORIS, A. ; PROFETA, G. ; LATHIOTAKIS, N. N. ; LÜDERS, M. ; MARQUES, M. A. L. ; FRANCHINI, C. ; GROSS, E. K. U.
; CONTINENZA, A. ; MASSIDDA, S.: Superconducting properties of MgB2 from first principles. In: Phys. Rev. Lett. 94
(2005), S. 037004
[Fre00] FREUDENBERGER, J.: Paarbrechung in Seltenerd-Übergangsmetall-Borkarbiden, Technische Universität Dresden, Diss.,
2000. http://nbn-resolving.de/urn:nbn:de:swb:14-994327565296-03041. – Online Ressource
[Fuc] FUCHS, G.: Private Mitteilung
[FZ82] FULDE, P. ; ZWICKNAGL, G.: Antiferromagnetic superconductors. In: J. Appl. Phys. 53 (1982), S. 8064
[GAF+96] GASSER, J. ; ALLENSPACH, P. ; FAUTH, F. ; HENGGELER, W. ; MESOT, J. ; FURRER, A. ; ROSENKRANZ, S. ; VORDERWISCH,
P. ; BUCHGEISTER, M.: Neutron crystal-field spectroscopy of RNi112 B2C (R = Ho, Er, Tm). In: Z. f. Physik B 101 (1996),
S. 345
[GHM62] GIAEVER, I. ; HART, JR., H. R. ; MEGERLE, K.: Tunneling into superconductors at temperatures below 1◦ K. In: Phys.
Rev. 126 (1962), S. 941
[GJS69] GLADSTONE, G. ; JENSEN, M. A. ; SCHRIEFFER, J. R. ; PARKS, R. D. (Hrsg.): Superconductivity. Bd. 2: Superconductivity
in the Transition metals: Theory and Experiment . Dekker, 1969. – ISBN 0–8247–1521–7
[GK72] GINZBURG, V. L. ; KIRZHNITS, D. A.: On the problem of high temperature superconductivity. In: Phys. Rep. 4 (1972), S.
343
[GKD+02] GOLUBOV, A. A. ; KORTUS, J. ; DOLGOV, O. V. ; JEPSEN, O. ; KONG, Y. ; ANDERSEN, O. K. ; GIBSON, B. J. ; AHN, K. ;
KREMER, R. K.: Specific heat of MgB2 in a one- and a two-band model from first-principles calculations. In: J. Phys.:
Condens. Matter 14 (2002), S. 1353
[GLD+91] GRATZ, E. ; LOEWENHAUPT, M. ; DIVIS, M. ; STEINER, W. ; BAUER, E. ; PILLMAYR, N. ; MLLER, H. ; NOWOTNY, H. ;
FRICK, B.: Structural, magnetic, electronic and transport properties of NdCu2. In: J. Phys.: Condens. Matter 3 (1991), S.
9297
LITERATURVERZEICHNIS 125
[GLH+94] GRIGEREIT, T. E. ; LYNN, J. W. ; HUANG, Q. ; SANTORO, A. ; CAVA, R. J. ; KRAJEWSKI, J. J. ; PECK, JR., W. F.: Observation
of oscillatory magnetic order in the antiferromagnetic superconductor HoNi2B2C. In: Phys. Rev. Lett. 73 (1994), S. 2756
[GMNR+04] GARBARINO, G. ; MONTEVERDE, M. ; NÚÑEZ-REGUEIRO, M. ; ACHA, C. ; WEHT, R. ; HE, T. ; REGAN, K. A. ; ROGADO,
N. ; HAYWARD, M. ; CAVA, R. J.: Pressure dependence of the superconducting transition temperature of MgCNi3. In:
Physica C 408-410 (2004), S. 754
[Gri81] GRIMVALL, G. ; WOHLFARTH, E. P. (Hrsg.): Selected topics in solid state physics. Bd. 16: The electron-phonon interaction
in metals. Elsevier North-Holland, 1981. – ISBN 0–444–86105–X
[GRS+97] GOMPF, F. ; REICHARDT, W. ; SCHOBER, H. ; RENKER, B. ; BUCHGEISTER, M.: Lattice vibrations and electron-phonon
coupling in superconducting quarternary borocarbides: An inelastic neutron-scattering investigation. In: Phys. Rev. B 55
(1997), S. 9058
[GSC+94] GOLDMAN, A. I. ; STASSIS, C. ; CANFIELD, P. C. ; ZARESTKY, J. ; DERVENAGAS, P. ; CHO, B. K. ; JOHNSTON, D. C. ;
STERNLIEB, B.: Magnetic pair breaking in HoNi2B2C. In: Phys. Rev. B 50 (1994), S. 9668(R)
[Gub72] GUBSER, D. U.: Anisotropy and strong-coupling effects on the critical-magnetic-field curve of elemental superconductors.
In: Phys. Rev. B 3 (1972), S. 827
[HCJ01] HINKS, D. G. ; CLAUS, H. ; JORGENSEN, J. D.: The complex nature of superconductivity in MgB2 as revealed by the
reduced total isotope effect. In: Nature 411 (2001), S. 457
[HHR+01a] HAYWARD, M. A. ; HAAS, M. K. ; RAMIREZ, A. P. ; HE, T. ; REGAN, K. A. ; ROGADO, N. ; INUMARU, K. ; CAVA, R. J.: The
suppression of superconductivity in MgCNi3 by Ni-site doping. In: Solid State Commun. 119 (2001), S. 491
[HHR+01b] HE, T. ; HUANG, Q. ; RAMIREZ, A. P. ; WANG, Y. ; REGAN, K. A. ; ROGADO, N. ; HAYWARD, M. A. ; HAAS, M. K. ; SLUSKY,
J. S. ; INUMARA, K. ; ZANDBERGEN, H. W. ; ONG, N. P. ; CAVA, R. J.: Superconductivity in the non-oxide perovskite
MgCNi3. In: Nature 411 (2001), S. 54
[HLW+95] HANSON, M. E. ; LEFLOCH, F. ; WONG, W. H. ; CLARK, W. G. ; LAN, M. D. ; HOELLWARTH, C. C. ; KLAVINS, P. ; SHELTON,
R. N.: NMR investigation of the quaternary-intermetallic-compound superconductor YNi2B2C. In: Phys. Rev. B 51 (1995),
S. 674(R)
[HRS+03] HEID, R. ; RENKER, B. ; SCHOBER, H. ; ADELMANN, P. ; ERNST, D. ; BOHNEN, K.-P.: Lattice dynamics and electron-
phonon coupling in transition-metal diborides. In: Phys. Rev. B 67 (2003), S. 180510(R)
[HRS+04] HEID, R. ; RENKER, B. ; SCHOBER, H. ; ADELMANN, P. ; ERNST, D. ; BOHNEN, K.-P.: Phonon spectrum and soft-mode
behavior of MgCNi3. In: Phys. Rev. B 69 (2004), S. 092511
[IKK+03] IAVARONE, M. ; KARAPETROV, G. ; KOSHELEV, A. E. ; KWOK, W. K. ; CRABTREE, G. W. ; HINKS, D. G. ; COOK, R. ; KANG,
W. N. ; CHOI, E. M. ; KIM, H. J. ; LEE, S. I.: Directional scanning tunneling spectroscopy in MgB2. In: Physica C 385
(2003), S. 215
[IKY+94] IKUSHIMA, K. ; KIKUCHI, J. ; YASUOKA, H. ; CAVA, R. J. ; TAKAGI, H. ; KRAJEWSKI, J. J. ; PECK, JR., W. F.: 11B NMR
study in the new boride carbide superconductor LuNi2B2C. In: J. Phys. Soc. Japan 63 (1994), S. 2878
[IMK+98] ISHIDA, K. ; MUKUDA, H. ; KITAOKA, Y. ; ASAYAMA, K. ; MAO, Z. Q. ; MORI, Y. ; MAENO, Y.: Spin-triplet superconductivity
in Sr2RuO4 identified by 17O KNIGHT shift. In: Nature 396 (1998), S. 658
[IR60] IOFFE, A. F. ; REGEL, A. R.: Non-crystalline, amorphous, and liquid electronic semiconductors. In: Prog. Semicond. 4
(1960), S. 237
[IST03] IGNATOV, A. Y. ; SAVRASOV, S. Y. ; TYSON, T. A.: Superconductivity near the vibrational-mode instability in MgCNi3. In:
Phys. Rev. B 68 (2003), S. 220504(R)
[Jan77] JANAK, J. F.: Uniform susceptibilities of metallic elements. In: Phys. Rev. B 16 (1977), S. 255
[JJM83] JUNOD, A. ; JARLBORG, T. ; MULLER, J.: Heat-capacity analysis of a large number of A15-type compounds. In: Phys.
Rev. B 27 (1983), S. 1568
[JP04] JOHANNES, M. D. ; PICKETT, W. E.: Electronic structure of ZnCNi3. In: Phys. Rev. B 70 (2004), S. 060507(R)
[JS05] JOSEPH, P. J. T. ; SINGH, P. P.: Role of C in MgCx Ni3 investigated from first principles. In: Phys. Rev. B 72 (2005), S.
064519
[JWB+03] JUNOD, A. ; WANG, Y. ; BOUQUET, F. ; SHEIKIN, I. ; TOULEMONDE, P. ; ESKILDSEN, M. R. ; EISTERER, M. ; WEBER, H. W.
; LEE, S. ; TAJIMA, S.: Specific heat of ceramic and single crystal MgB2. In: Physica C 388 (2003), S. 107
126 LITERATURVERZEICHNIS
[JWBT02] JUNOD, A. ; WANG, Y. ; BOUQUET, F. ; TOULEMONDE, P. ; NARLIKAR, A. V. (Hrsg.): Specific heat of the 38 K supercon-
ductor MgB2 in the normal and superconducting state: bulk evidence for a double gap. 38. Nova Science Publishers,
New York, 2002 (Studies of High Temperature Superconductors). – ISBN 1–5903–3131–1
[JZL+03] JIN, C. Q. ; ZHANG, Y. L. ; LIU, Z. X. ; LI, F. Y. ; YU, W. ; YU, R. C.: Thermodynamic properties of MgCNi3 superconductor.
In: Physica C 388-389 (2003), S. 561
[Kas56] KASUYA, T.: A theory of metallic ferromagnetism and antiferromagnetism on Zeners model. In: Prog. Theo. Phys. Japan
16 (1956), S. 45
[KBK+04] KIRUTHIKA, G. V. M. ; BEHR, G. ; KULKARNI, R. ; DHAR, S. K. ; GUPTA, L. C.: Y-induced stabilization of the superconduc-
ting phase in the Sc1−x Yx Ni2B2C system. In: Physica C 405 (2004), S. 245
[KC04] KLIMCZUK, T. ; CAVA, R. J.: Carbon isotope effect in superconducting MgCNi3. In: Phys. Rev. B 70 (2004), S. 212514
[KDJA01] KONG, Y. ; DOLGOV, O. V. ; JEPSEN, O. ; ANDERSEN, O. K.: Electron-phonon interaction in the normal and superconduc-
ting states of MgB2. In: Phys. Rev. B 64 (2001), S. 020501(R)
[KGA01] KREMER, R. K. ; GIBSON, B. J. ; AHN, K.: Heat capacity of MgB2: Evidence for moderately strong coupling behavior.
2001. – cond-mat/0102432v2
[KGK+02] KARKIN, A. ; GOSHCHITSKII, B. ; KURMAEV, E. ; REN, Z. A. ; CHE, G. C.: Superconducting properties of atomic-disordered
compound MgCNi3. 2002. – cond-mat/0209575
[KGL+04] KLIMCZUK, T. ; GUPTA, V. ; LAWES, G. ; RAMIREZ, A. P. ; CAVA, R. J.: Effect of Ru substitution for Ni on the superconduc-
tivity in MgCNi3−x Rux . In: Phys. Rev. B 70 (2004), S. 094511
[Kit02] KITTEL, Charles: Einführung in die Festkörperphysik. 12. Oldenbourg, München, 2002. – ISBN 3–4862–3843–4
[KJM+02] KUMARY, T. G. ; JANAKI, J. ; MANI, Awadhesh ; JAYA, S. M. ; SASTRY, V. S. ; HARIHARAN, Y. ; RADHAKRISHNAN, T. S. ;
VALSAKUMAR, M. C.: Normal and superconducting states of MgCNi3 upon Fe and Co substitution and external pressure.
In: Phys. Rev. B 66 (2002), S. 064510
[KKS94] KIM, J. S. ; KIM, W. W. ; STEWART, G. R.: Specific heat and critical field of LuNi2B2C. In: Phys. Rev. B 50 (1994), S.
3485(R)
[KLY+94] KU, H. C. ; LAI, C. C. ; YOU, Y. B. ; SHIEH, J. H. ; GUAN, W. Y.: Superconductivity at 15 K in the metastable ScNi2B2C
compound. In: Phys. Rev. B 50 (1994), S. 351
[KMB+01] KORTUS, J. ; MAZIN, I. I. ; BELASHCHENKO, K. D. ; ANTROPOV, V. P. ; BOYER, L. L.: Superconductivity of metallic boron
in MgB2. In: Phys. Rev. Lett. 86 (2001), S. 4656
[KMK73] KIRZHNITS, D. A. ; MAKSIMOV, E. G. ; KHOMSKII, D. I.: The description of superconductivity in terms of dielectric response
function. In: J. Low Temp. Phys. 10 (1973), S. 79
[KOU+95] KOHARA, T. ; ODA, T. ; UEDA, K. ; YAMADA, Y. ; MAHAJAN, A. ; ELANKUMARAN, K. ; HOSSIAN, Z. ; GUPTA, L. C. ; NAGA-
RAJAN, R. ; VIJAYARAGHAVAN, R. ; MAZUMDAR, C.: Superconducting energy gap and antiferromagnetic spin fluctuations
in the superconductor YNi2B2C: An NMR study. In: Phys. Rev. B 51 (1995), S. 3985(R)
[KP55] KEESOM, P. H. ; PEARLMAN, N.: Atomic heat of graphite between 1 and 20◦ K. In: Phys. Rev. 99 (1955), S. 1119
[Kre] KREYSSIG, A.: Private Mitteilung
[KSR+04] KREYSSIG, A. ; STOCKERT, O. ; REZNIK, D. ; WOODWARD, F. M. ; LYNN, J. W. ; BITTERLICH, H. ; SOUPTEL, D. ; BEHR, G.
; LOEWENHAUPT, M.: Magnetic excitations of RNi2B2C single crystals with R=Tb and Ho. In: Physica C 408-410 (2004),
S. 100
[KYTK96] KAWANO, H. ; YOSHIZAWA, H. ; TAKEYA, H. ; KADOWAKI, K.: Anomalous phonon scattering below Tc in YNi211B2C. In:
Phys. Rev. Lett. 77 (1996), S. 4628
[KZ78] KRESIN, V. Z. ; ZAITSEV, G. O.: Temperature-dependence of electron specific heat and effective mass. In: Sov. Phys.–
JETP 47 (1978), S. 983
[LF95] LAWRIE, D. D. ; FRANCK, J. P.: Boron isotope effect in Ni and Pd based borocarbide superconductors. In: Physica C 245
(1995), S. 159
[LFC+01] LI, S. Y. ; FAN, R. ; CHEN, X. H. ; WANG, C. H. ; MO, W. Q. ; RUAN, K. Q. ; XIONG, Y. M. ; LUO, X. G. ; ZHANG, H. T. ; LI, L.
; SUN, Z. ; CAO, L. Z.: Normal state resistivity, upper critical field, and Hall effect in superconducting perovskite MgCNi3.
In: Phys. Rev. B 64 (2001), S. 132505
LITERATURVERZEICHNIS 127
[LHH+03] LIN, J.-Y. ; HO, P. L. ; HUANG, H. L. ; LIN, P. H. ; ZHANG, Y.-L. ; YU, R.-C. ; JIN, C.-Q. ; YANG, H. D.: BCS-like supercon-
ductivity in MgCNi3. In: Phys. Rev. B 67 (2003), S. 052501
[Lip01] LIPP, D.: Thermische Tieftemperatureigenschaften von Seltenerd-Übergangsmetall-Borkarbiden, Technische Univer-
sität Dresden, Diss., 2001. http://nbn-resolving.de/urn:nbn:de:swb:14-1021367425218-47062. – Online
Ressource
[LLYK95] LAI, C. C. ; LIN, M. S. ; YOU, Y. B. ; KU, H. C.: Systematic variation of superconductivity for the quaternary borocarbide
system RNi2B2C (R=Sc, Y, La, Th, U, or a lanthanide). In: Phys. Rev. B 51 (1995), S. 420
[LMK01] LIU, A. Y. ; MAZIN, I. I. ; KORTUS, J.: Beyond ELIASHBERG superconductivity in MgB2: Anharmonicity, two-phonon
scattering and multiple gaps. In: Phys. Rev. Lett. 87 (2001), S. 087005
[LMY+02] LI, S. Y. ; MO, W. Q. ; YU, M. ; ZHENG, W. H. ; WANG, C. H. ; XIONG, Y. M. ; FAN, R. ; YANG, H. S. ; WU, B. M. ; CAO,
L.Z. ; CHEN, X. H.: Thermopower and thermal conductivity of superconducting perovskite MgCNi3. In: Phys. Rev. B 65
(2002), S. 064534
[LY04] LIN, J.-Y. ; YANG, H. D.: MgCNi3: A Conventional and yet Puzzling Superconductor. P. S. Lewis (Ed.), Nova Science
Publishers, New York, 2004 (Superconductivity Research at the Leading Edge). – ISBN 1–5903–3861–8
[MA03] MAZIN, I. I. ; ANTROPOV, V. P.: Electronic structure, electron-phonon coupling and multiband effects in MgB2. In: Physica
C 385 (2003), S. 49
[Mac79] MACHIDA, K.: Superconductivity of ternary rare-earth compounds. IV. Coexistence of antiferromagnetism and supercon-
ductivity. In: J. Low Temp. Phys. 37 (1979), S. 583
[MAJ+02] MAZIN, I. I. ; ANDERSEN, O. K. ; JEPSEN, O. ; DOLGOV, O. V. ; KORTUS, J. ; GOLUBOV, A. A. ; KUZ’MENKO, A. B. ; VAN
DER MAREL, D.: Superconductivity in MgB2: clean or dirty? In: Phys. Rev. Lett. 89 (2002), S. 107002
[MAJ+04] MAZIN, I. I. ; ANDERSEN, O. K. ; JEPSEN, O. ; GOLUBOV, A. A. ; DOLGOV, O. V. ; KORTUS, J.: Comment on ”First-
principles calculation of the superconducting transition in MgB2 within the anisotropic ELIASHBERG formalism”. In: Phys.
Rev. B 69 (2004), S. 056501
[Mar91] MARTÍN, C. A.: Simple treatment of anharmonic effects on the specific heat. In: J. Phys.: Condens. Matter 3 (1991), S.
5967
[McM67] MCMILLAN, W. L.: Transition temperature of strong-coupled superconductors. In: Phys. Rev. 167 (1967), S. 331
[MEHH+99] MICHOR, H. ; EL-HAGARY, M. ; HAUSER, R. ; BAUER, E. ; HILSCHER, G.: The interplay of the superconducting and
antiferromagnetic state in DyNi2B2C. In: Physica B 259 (1999), S. 604
[MF83] MAPLE, M. B. ; FISCHER, Ø.: Topics in Current Physics. Bd. 34: Superconductivity in Ternary Compounds II: Supercon-
ductivity and Magnetism. Springer Berlin, 1983. – ISBN 0–3871–1814–4
[MFDN02] MÜLLER, K.-H. ; FUCHS, G. ; DRECHSLER, S. L. ; NAROZHNYI, V. N. ; BUSCHOW, K. H. J. (Hrsg.): Handbook of Magnetic
Materials. Bd. 14: Magnetic and Superconducting Properties of Rare Earth Borocarbides of the Type RNi2B2C. Elsevier
North-Holland, 2002. – ISBN 0–7923–6879–7
[MHDH95] MICHOR, H. ; HOLUBAR, T. ; DUSEK, C. ; HILSCHER, G.: Specific-heat analysis of rare-earth transition-metal borocarbides:
An estimation of the electron-phonon coupling strength. In: Phys. Rev. B 52 (1995), S. 16165
[MMEHH01] MANALO, S. ; MICHOR, H. ; EL-HAGARY, M. ; HILSCHER, G.: Superconducting properties of Yx Lu1−x Ni2B2C and
La3Ni2B2N3−δ : A comparison between experiment and Eliashberg theory. In: Phys. Rev. B 63 (2001), S. 104508
[MN01] MÜLLER, K.-H. ; NAROZHNYI, V. N.: Interaction of superconductivity and magnetism in borocarbide superconductors. In:
Rep. Prog. Phys. 64 (2001), S. 943. – ISSN 0034–4885
[MNM80] MACHIDA, K. ; NOKURA, K. ; MATSUBARA, T.: Theory of antiferromagnetic superconductors. In: Phys. Rev. B 22 (1980),
S. 2307
[Mot72] MOTT, N. F.: Conduction in non-crystalline systems: Minimum metallic conductivity. In: Philos. Mag. 26 (1972), S. 1015
[MP73] MOSKALENKO, V. A. ; PALISTRANT, M. E. ; BOGOLIUBOV, N. N. (Hrsg.): Theory of pure two-band superconductors.
Nauka, Moskau, 1973 (Statistical Physics and Quantum Field Theory)
[MR65] MCMILLAN, W. L. ; ROWELL, J. M.: Lead phonon spectrum calculated from superconducting density of states. In: Phys.
Rev. Lett. 14 (1965), S. 108
128 LITERATURVERZEICHNIS
[MR69] MCMILLAN, W. L. ; ROWELL, J. M. ; PARKS, R. D. (Hrsg.): Superconductivity. Bd. 1. Dekker, New York, 1969. – ISBN
0–8247–1520–9
[MRN+03] MAO, Z. Q. ; ROSARIO, M. M. ; NELSON, K. D. ; WU, K. ; DEAC, I. G. ; SCHIFFER, P. ; LIU, Y. ; HE, T. ; REGAN, K. A. ;
CAVA, R. J.: Experimental determination of superconducting parameters for the intermetallic perovskite superconductor
MgCNi3. In: Phys. Rev. B 67 (2003), S. 094502
[MSC94] MATTHEISS, L. F. ; SIEGRIST, T. ; CAVA, R. J.: Superconductivity in the LnNi2B2C intermetallics via boron A1g phonons.
In: Solid State Commun. 91 (1994), S. 587
[MSF+02] MACHIDA, Y. ; SASAKI, S. ; FUJII, H. ; FURUYAMA, M. ; KAKEYA, I. ; KADOWAKI, K.: Study of superconducting properties
of MgB2. 2002. – cond-mat/0207658v1 – siehe auch [MSF+03]
[MSF+03] MACHIDA, Y. ; SASAKI, S. ; FUJII, H. ; FURUYAMA, M. ; KAKEYA, I. ; KADOWAKI, K.: Ambient-pressure synthesis of
single-crystal MgB2 and their superconducting anisotropy. In: Phys. Rev. B 67 (2003), S. 094507
[MSRT05] MUKHOPADHYAY, S. ; SHEET, Goutam ; RAYCHAUDHURI, P. ; TAKEYA, H.: Magnetic-field dependence of superconducting
energy gaps in YNi2B2C : Evidence of multiband superconductivity. In: Phys. Rev. B 72 (2005), S. 014545
[MTW02] MAKI, K. ; THALMEIER, P. ; WON, H.: Anisotropic s-wave superconductivity in borocarbides LuNi2B2C and YNi2B2C. In:
Phys. Rev. B 65 (2002), S. 140502(R)
[Müh59] MÜHLSCHLEGEL, B.: Die thermodynamischen Funktionen des Supraleiters. In: Z. f. Physik 155 (1959), S. 313–327
[MWD+00] MING, DengMing ; WEN, Tao ; DAI, JiXin ; DAI, Xianxi ; EVENSON, W. E.: Exact solution of the specific-heat-phonon
spectrum inversion from the MÖBIUS inverse formula. In: Phys. Rev. E 62 (2000), S. 3019(R)
[MWH04] MAKI, K. ; WON, H. ; HAAS, S.: Quasiparticle spectrum of the hybrid s+g-wave superconductors YNi2B2C and LuNi2B2C.
In: Phys. Rev. B 69 (2004), S. 012502
[MWK+97] METLUSHKO, V. ; WELP, U. ; KOSHELEV, A. ; ARANSON, I. ; CRABTREE, G. W. ; CANFIELD, P. C.: Anisotropic upper
critical field of LuNi2B2C. In: Phys. Rev. Lett. 79 (1997), S. 1738
[MY79a] MACHIDA, K. ; YOUNGNER, D.: Superconductivity of ternary rare-earth compounds. In: J. Low Temp. Phys. 35 (1979), S.
449
[MY79b] MACHIDA, K. ; YOUNGNER, D.: A theory of superconductivity in ternary rare-earth compounds. II. In: J. Low Temp. Phys.
35 (1979), S. 561
[Nai] NAIDYUK, Yu. G.: Private Mitteilung
[Nam67] NAM, Sang B.: Theory of electromagnetic properties of superconducting and normal systems. I. In: Phys. Rev. 156
(1967), S. 470
[NC05] NICOL, E. J. ; CARBOTTE, J. P.: Properties of the superconducting state in a two-band model. In: Phys. Rev. B 71 (2005),
S. 054501
[NFK+99] NAROZHNYI, V. N. ; FREUDENBERGER, J. ; KOCHETKOV, V. N. ; NENKOV, K. A. ; FUCHS, G. ; HANDSTEIN, A. ; MÜLLER,
K.-H.: Hall effect in LuNi2B2C and YNi2B2C borocarbides: A comparative study. In: Phys. Rev. B 59 (1999), S. 14762
[NIST99] NOHARA, M. ; ISSHIKI, M. ; SAKAI, F. ; TAKAGI, H.: Quasiparticle density of states of clean and dirty s-wave supercon-
ductors in the vortex state. In: J. Phys. Soc. Japan 68 (1999), S. 1078
[NKY+] NAIDYUK, Yu. G. ; KVITNITSKAYA, O. E. ; YANSON, I. K. ; FUCHS, G. ; NENKOV, K. ; WÄLTE, A. ; BEHR, G. ; SOUPTEL, D.
; DRECHSLER, S.-L.: Point-contact spectroscopy of the antiferromagnetic superconductor HoNi2B2C in the normal and
superconducting state – unveröffentlicht
[NKY+05] NAIDYUK, Yu. G. ; KVITNITSKAYA, O. E. ; YANSON, I. K. ; FUCHS, G. ; NENKOV, K. ; DRECHSLER, S.-L. ; BEHR, G. ;
SOUPTEL, D. ; GLOOS, K.: Point-contact investigations of challenging superconductors: two-band MgB2, antiferromagne-
tic HoNi2B2C, heavy fermion UPd2Al3, paramagnetic MgCNi3. In: Physica B 359 (2005), S. 469
[NMH+94] NAGARAJAN, R. ; MAZUMDAR, C. ; HOSSAIN, Z. ; DHAR, S. K. ; GOPALAKRISHNAN, K. V. ; GUPTA, L. C. ; GODART,
C. ; PADALIA, B. D. ; VIJAYARAGHAVAN, R.: Bulk superconductivity at an elevated temperature (Tc ≈ 12 K) in a nickel
containing alloy system Y-Ni-B-C. In: Phys. Rev. Lett. 72 (1994), S. 274
[NNM+01] NAGAMATSU, J. ; NAKAGAWA, N. ; MURANAKA, T. ; ZENITANI, Y. ; AKIMITSU, J.: Superconductivity at 39 K in magnesium
diboride. In: Nature 410 (2001), S. 63
LITERATURVERZEICHNIS 129
[NYD+] NAIDYUK, Yu. G. ; YANSON, I. K. ; DRECHSLER, S.-L. ; FUCHS, G. ; NENKOV, K. et al.: Point-contact study of recent
superconductor MgCNi3. – Veröffentlichung geplant
[OGKH01] OSBORN, R. ; GOREMYCHKIN, E. A. ; KOLESNIKOV, A. I. ; HINKS, D. G.: Phonon density of states in MgB2. In: Phys. Rev.
Lett. 87 (2001), S. 017005
[Onn11] ONNES, H. K.: The superconductivity of mercury. In: Comm. Phys. Lab. Univ. Leiden 122, 124 (1911). – Koninklitjke
Akademie van Wetenschappen Amsterdam, Proceedings of the Section of Sciences 14 (1911), S. 113
[PAMP03] PUTTI, M. ; AFFRONTE, M. ; MANFRINETTI, P. ; PALENZONA, A.: Effects of Al doping on the normal and superconducting
properties of MgB2: A specific heat study. In: Phys. Rev. B 68 (2003), S. 094514
[PNS73] PADAMSEE, H. ; NEIGHBOR, J. E. ; SHIFFMAN, C. A.: Quasiparticle phenomenology for thermodynamics of strong-
coupling superconductors. In: J. Low Temp. Phys. 12 (1973), S. 387
[PSC+03] PARK, T. ; SALAMON, M. B. ; CHOI, E. M. ; KIM, H. J. ; LEE, S.-I.: Evidence for nodal quasiparticles in the nonmagnetic
superconductor YNi2B2C via field-angle-dependent heat capacity. In: Phys. Rev. Lett. 90 (2003), S. 177001
[PSHC03] PROZOROV, R. ; SNEZHKO, A. ; HE, T. ; CAVA, R. J.: Evidence for unconventional superconductivity in the nonoxide
perovskite MgCNi3 from penetration depth measurements. In: Phys. Rev. B 68 (2003), S. 180502(R)
[PSL+96] PARK, H.-J. ; SHIN, H.-S. ; LEE, H.-G. ; YANG, I.-S. ; LEE, W. C. ; CHO, B. K. ; CANFIELD, P. C. ; JOHNSTON, D. C.: RAMAN
modes of RNi2B2C (R=Lu, Ho, Y) single crystals. In: Phys. Rev. B 53 (1996), S. 2237
[RBP+97] RATHNAYAKA, K. D. D. ; BHATNAGAR, A. K. ; PARASIRIS, A. ; NAUGLE, D. G. ; CANFIELD, P. C. ; CHO, B. K.: Transport
and superconducting properties of RNi2B2C (R=Y, Lu) single crystals. In: Phys. Rev. B 55 (1997), S. 8506
[RBSV01] RUBIO-BOLLINGER, G. ; SUDEROW, H. ; VIEIRA, S.: Tunneling spectroscopy in small grains of superconducting MgB2.
In: Phys. Rev. Lett. 86 (2001), S. 5582
[RC90] RODRIGUEZ-CARVAJAL, J.: FULLPROF: A Program for RIETVELD Refinement and Pattern Matching Analysis. In: Ab-
stracts of the Satellite Meeting on Powder Diffraction of the XV Congress of the IUCr (1990), S. 127. – Toulouse, France
[RCJ+02] REN, Z. A. ; CHE, G. C. ; JIA, S. L. ; CHEN, H. ; NI, Y. M. ; LIU, G. D. ; ZHAO, Z. X.: The structural change and
superconductivity in MgCx Ni3 (x = 0.5− 1.55) and Mgx Cy Ni3 (x = 0.75− 1.55, y = 0.85, 1.0 and 1.45) and the phase
diagram of Ni-rich region in Mg-C-Ni ternary system. In: Physica C 371 (2002), S. 1
[RDS+00] ROSNER, H. ; DRECHSLER, S.-L. ; SHULGA, S. V. ; KOEPERNIK, K. ; OPAHLE, I. ; ESCHRIG, H.: Superconducting rare
earth transition metal borocarbides. In: Adv. Sol. State Phys. 40 (2000), S. 713
[Rib71] RIBLET, G.: Superconductivity and spin fluctuations in the Ir-Ni, Ir-Co, and Ir-Fe alloy systems. In: Phys. Rev. B 3 (1971),
S. 91
[RJW+99] RYBALTCHENKO, L. F. ; JANSEN, A. G. M. ; WYDER, P. ; TJUTRINA, L. V. ; CANFIELD, P. C. ; TOMY, C. V. ; PAUL, D. M.:
Point-contact study of the magnetic superconductor HoNi2B2C. In: Physica C 319 (1999), S. 189
[RK54] RUDERMAN, M. A. ; KITTEL, C.: Indirect exchange coupling of nuclear magnetic moments by conduction electrons. In:
Phys. Rev. 96 (1954), S. 99
[Ros] ROSNER, H.: Private Mitteilung
[RW79] RIETSCHEL, H. ; WINTER, H.: Role of spin fluctuations in the superconductors Nb and V. In: Phys. Rev. Lett. 43 (1979),
S. 1256
[RWJ+02] ROSNER, H. ; WEHT, R. ; JOHANNES, M. D. ; PICKETT, W. E. ; TOSATTI, E.: Superconductivity near ferromagnetism in
MgCNi3. In: Phys. Rev. Lett. 88 (2002), S. 027001
[SBMW64] SKALSKI, S. ; BETBEDER-MATIBET, O. ; WEISS, P. R.: Properties of superconducting alloys containing paramagnetic
impurities. In: Phys. Rev. 136 (1964), S. A1500
[SC05] SOK, J. ; CHO, B. K.: Crystalline electric field effect on magnetic transition temperatures of borocarbides. In: J. Kor. Phys.
Soc. 47 (2005), S. 318
[SCd+03] SHUKLA, A. ; CALANDRA, M. ; D’ASTUTO, M. ; LAZZERI, M. ; MAURI, F. ; BELLIN, C. ; KRISCH, M. ; KARPINSKI, J. ;
KAZAKOV, S. M. ; JUN, J. ; DAGHERO, D. ; PARLINSKI, K.: Phonon dispersion and lifetimes in MgB2. In: Phys. Rev. Lett.
90 (2003), S. 095506
130 LITERATURVERZEICHNIS
[SCGO93] SCHILLING, A. ; CANTONI, M. ; GUO, J. D. ; OTT, H. R.: Superconductivity above 130 K in the Hg-Ba-Ca-Cu-O system.
In: Nature 363 (1993), S. 56
[SD02] SHULGA, S. V. ; DRECHSLER, S.-L.: Low temperature value of the upper critical field Hc2(0) of isotropic single band
metals. In: J. Low Temp. Phys. 129 (2002), S. 93
[SDB+01] SCHMIEDESHOFF, G. M. ; DETWILER, J. A. ; BEYERMANN, W. P. ; LACERDA, A. H. ; CANFIELD, P. C. ; SMITH, J. L.: Critical
fields and specific heat of LuNi2B2C. In: Phys. Rev. B 63 (2001), S. 134519
[SDE+] SHULGA, S.V. ; DRECHSLER, S.-L. ; ESCHRIG, H. ; ROSNER, H. ; PICKETT, W.E.: The upper critical field problem in MgB2.
– cond-mat/0103154
[SDF+98] SHULGA, S. V. ; DRECHSLER, S.-L. ; FUCHS, G. ; MÜLLER, K.-H. ; WINZER, K. ; HEINECKE, M. ; KRUG, K.: Upper critical
field peculiarities of superconducting YNi2B2C and LuNi2B2C. In: Phys. Rev. Lett. 80 (1998), S. 1730
[Shi63] SHIREN, N. S.: Nonlinear acoustic interaction in MgO at 9 Gc/sec. In: Phys. Rev. Lett. 11 (1963), S. 3
[Shu] SHULGA, S.: Private Mitteilung
[SIH+01] SINGER, P. M. ; IMAI, T. ; HE, T. ; HAYWARD, M. A. ; CAVA, R. J.: C-13 NMR investigation of the superconductor MgCNi3
up to 800 K. In: Phys. Rev. Lett. 87 (2001), S. 257601
[SIK+02] SHEIN, I. R. ; IVANOVSKII, A. L. ; KURMAEV, E. Z. ; MOEWES, A. ; CHIUZBIAN, S. ; FINKELSTEIN, L. D. ; NEUMANN, M. ;
REN, Z. A. ; CHE, G. C.: Effect of Co doping on the electronic structure of MgCNi3. In: Phys. Rev. B 66 (2002), S. 024520
[SKM01] SHIM, J. H. ; KWON, S. K. ; MIN, B. I.: Electronic structures of antiperovskite superconductors MgXNi3 (X=B, C, and N).
In: Phys. Rev. B 64 (2001), S. 180510(R)
[SLR+05] SHAN, L. ; LIU, Z. Y. ; REN, Z. A. ; CHE, G. C. ; WEN, H. H.: Competition between BCS superconductivity and ferroma-
gnetic spin fluctuations in MgCNi3. In: Phys. Rev. B 71 (2005), S. 144516
[SM01] SINGH, D. J. ; MAZIN, I. I.: Superconductivity and electronic structure of perovskite MgCNi3. In: Phys. Rev. B 64 (2001),
S. 140507(R)
[SMBS00] SÁNCHEZ, D. R. ; MICKLITZ, H. ; BAGGIO-SAITOVITCH, E. M.: Electrical quadrupole interaction at the Ni site in RNiBC
compounds. In: J. Phys.: Condens. Matter 12 (2000), S. L177
[SMW59] SUHL, H. ; MATTHIAS, B. T. ; WALKER, L. R.: Bardeen-Cooper-Schrieffer Theory of superconductivity in the case of
overlapping bands. In: Phys. Rev. Lett. 3 (1959), S. 552
[SP94] SINGH, D. J. ; PICKETT, W. E.: Electronic and structural properties of La3Ni2B2N3. In: Phys. Rev. B 51 (1994), S. 8668(R)
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